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Resum 
 
El present projecte mostra un estudi de tensions, corbatures i densitat de dislocacions en les 
deposicions de capes fines de coure monocristal·lí sobre silici. Aquestes alteracions es 
produeixen durant la seva fabricació i/o ús a causa del canvi de temperatura. Aplicacions 
d'aquests materials es poden trobar habitualment en components microelectrònics com els 
microprocessadors. 
 
Per poder entendre l'estudi es descriu la metodologia i es fa una explicació detallada de les 
eines emprades així com una explicació prèvia de la teoria necessària per la comprensió de 
les novetats que aporta el treball. En el cos del present projecte s'analitza primerament un 
cas elàstic per tal de verificar el model segons l'única equació que ens relaciona corbatura i 
tensió (model d'Stoney). A partir d'aquí s'estudia el mateix model però en teoria de la 
plasticitat (cedència simple) mentre que finalment, i com a primícia en aquest camp, s'estudia 
també el model amb plasticitat cristal·lina. Amb aquesta novetat, es vol estendre a la 
comunitat científica la influència de la vertadera anisotropia de la deformació elastoplàstica 
del recobriment caracteritzada pel moviment de dislocacions segons plans de lliscament 
preferents. Finalment en la discussió de resultats es comenta com varien les tensions, 
corbatures i densitats de dislocacions segons la direcció cristal·logràfica comparant els 
resultats amb als models anteriors elàstics i plàstics simples. 
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1. Glossari 
 
CAE (Computer Aided Engieering) – Enginyeria assistida per ordinador 
FEA (Finite Element Analisys) – Anàlisi per elements fintis 
SDV (Step Dependent Variables) – Incògnites variàbles depenents de l’etapa d’assaig 
DOF (Degree Of Freedom) – Grau de llibertat 
Step – Passos o etapes que es realitza al model. Es poden dur a terme varis steps dins un 
mateix model per tal de poder definir en cada un d’ells les condicions que ha de suportar. Per 
exemple en un cicle tèrmic d’escalfament - refredament es podrien realitzar 2 steps 
corresponents al moment d’elevar la temperatura i l’altre al moment de tornar a la 
temperatura inicial. 
CP (Crystal Plasticity) – Model de mecànic que pretén predir el comportament de 
monocristalls quan es veuen sotmesos a esforços amb la particularitat que es tenen en 
compte con interaccionen les dislocacions del mateix o diferents sistemes de lliscament. 
J2 (Yield to Flow) – Model mecànic que té en compte com es comporta el mateial a grans 
deformacions però de manera macroscòpica. 
UMAT (User Material) – En el programa ABAQUS, material personalitzat, definit mitjançant 
un subrutina o subprograma. Pot incloure models de plasticitat embeguts en el seu codi. 
Subrutina – Programa que és executat (cridat) per una aplicació d’ordre superior. 
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2. Prefaci 
2.1. Origen del projecte 
L’origen d’aquest estudi ve per una proposta per part del director d’aquest projecte, en Jorge 
Alcalá Cabrelles, mentre cursàvem l’últim curs d’Enginyeria de Materials. El Dr. Alcalá 
sempre ha tingut interès i motivació per la investigació i per tant ha escrit nombrosos articles 
sobretot en el camp de l’extracció de propietats mecàniques a partir de d’assaigs de 
d’indentació, plasticitat cristal·lina i de comportament mecànic en general lligats la majoria de 
vegades amb simulacions mitjançant programes de càlcul per elements finits. 
Actualment el marc de la indentació està bastant explotat i en la cerca de nous camps on es 
pugui avançar l’ha dut fins al terreny de les propietats mecàniques de materials en capa fina 
on la investigació està encara en fase molt embrionària. Així doncs fins ara només s’han fet 
estudis elàstics molt senzills i pràcticament no s’han fet simulacions amb models avançats. 
Aprofitant doncs l’experiència del Dr. Alcalà i el seu equip en programes de càlcul per 
elements finits i en la programació de subrutines que descriuen el de comportament mecànic 
dels materials monocristal·lins, s’han creat els models que es descriuran en el capítol per tal 
de poder fer l’estudi micromecànic dels materials en capa fina. 
 
2.2. Motivació 
La principal motivació del projecte ha estat la possibilitat d’entrar en contacte directament en 
el món de la investigació i tenir el repte d’ajudar a l’avenç de la ciència en l’estudi 
micromecànic de materials dipositats en capes primes. 
També ens ha interessat molt que ens endinséssim a conèixer una nova eina informàtica de 
càlcul per elements finits; ABAQUS CAE ja que cada vegada més aquest tipus de programes 
s’utilitzen més juntament amb dels assaigs convencionals. 
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3. Introducció 
 
Conèixer exactament el comportament mecànic  de materials en capa fina és summament 
important per saber l’estabilitat d’aquesta capa en condicions de variacions tèrmiques. 
Aquests canvis de temperatura es poden donar tant en el moment de la deposició com en 
condicions d’utilització ja que la majoria d’aplicacions d’aquests es troben en el camp de la 
microelectrònica. 
 
Els estudis actuals en aquest camp són poc profunds i es limiten a casos molt elementals i 
amb poca informació pel que fa a comportament del material ja que un material en capa fina 
es comporta mecànicament de manera molt diferent a un material en volum. D’entrada la 
capa es podria considerar com un material oligocristal·lí però si aquesta és suficientment 
prima ens podem trobar en el cas que són monocristal·lines. 
El present projecte es centra en substrats de silici (Si) i les capes primes de coure (Cu) que 
es consideraran com a monocristal·lines. 
 
Fins ara els estudis d’aquestes capes fines són molt bàsics i el projecte pretén endinsar-se 
en aquest camp amb suficient profunditat com per definir el comportament micromecànic 
sobretot utilitzant models de plasticitat cristal·lina. Per poder dur a terme aquesta investigació 
es modelitzen les condicions amb l’ajuda d’ordinador i s’extreuen les dades que 
posteriorment s’analitzaran. 
 
3.1. Objectius del projecte 
 
L’objectiu principal d’aquest projecte és poder definir l’estat de tensions, corbatures i densitat 
de dislocacions de capes primes de Cu monocristal·lí sobre un substrat de Silici en un model 
de plasticitat cristal·lina i poder comparar els resultats amb models anteriors elàstics i de 
cedència plàstica més simples. 
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3.2. Abast del projecte 
 
• Es realitzaran 2 tipus de models: un de delimitat (finit) i per altra banda un model 
d’element de volum representatiu per tal de corroborar els resultats. 
• S’analitzarà un cas elàstic finit (tensió i corbatures) per tal de verificar si compleix el 
model d’Stoney. 
• Es compararà el cas anterior (elàstic) amb el de cedència plàstica i el de plasticitat 
cristal·lina orientats en la mateixa direcció cristal·logràfica per tal de veure en quin 
apartat es diferencien. 
• En el cas d’element de volum representatiu es provaran 2 relacions de recobriment - 
substrat (1/10 i 1/32) per veure com varien els paràmetres de tensió i densitat de 
dislocacions a més de poder comprar resultats amb el model finit (relació 1/10) 
• En els models d’element de volum representatiu (i per cada relació de 
recobriment/substrat) s’analitzaran i es compararan tensions i densitats de 
dislocacions per 3 grups d’orientacions diferents que es detallen en figures en el 
capítol de resultats: 
o Cu (001) Si (001) 
o Cu (110) Si (001) 
o Cu (110) Si (111) 
o Cu (111) Si (001) 
o Cu (111) Si (111) 
• Remarcar que s’han tingut en compte la variació del coeficient d’expansió tèrmica 
variable segons la temperatura. 
• No obstant en aquest projecte no té en compte la influència de fenòmens relacionat 
amb el temps (fluència/creep, velocitat de refredament...) 
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4. Marc teòric 
 
4.1. Introducció als materials en capa fina 
Per situar conceptes i embrancar amb els aspectes referents al comportament 
mecànic dels materials, és interessant fer una classificació prèvia les seves estructures en  
dos nivells. El geomètric, i el referent a restriccions en les deformacions a les que es poden 
sotmetre. D’aquesta manera es podrà donar una visió general del tipus de materials que es 
tractarà. 
 
A nivell geomètric la classificació vindrà regida per la extensió relativa del material respecte 
cada una de les tres direccions ortogonals. Aquestes venen alhora determinades per un 
sistema de coordenades  associat a la configuració del material en qüestió. Així doncs per 
l’estructura d’un material que tingui una magnitud en una direcció molt inferior a la de les 
altres dues, s’anomenarà material en capa fina (thin film). Si l’estructura presenta dues 
direccions amb magnituds molt inferiors a una tercera, es parlarà de línia a cable (line o wire). 
Per últim si l’estructura té magnituds en totes les direccions que són petites respecte l’entorn, 
rep el nom d’illa o punt (island o dot). 
El terme “molt inferior” emprat per definir la magnitud de referència, depèn dels diferents 
autors als que es pugui remetre. No seria desencertat però, considerar que les magnituds 
més grans siguin de l’ordre d’unes vint vegades superiors a la petita. Normalment aquesta 
relació acostuma a ser de centenars o milers de vegades 
 
El nivell de  restriccions ve determinat per la interacció amb altres materials adjacents al que 
és objecte d’estudi. Aquesta interacció pot ser deguda al contacte directe o pel fet d’estar 
units d’alguna manera. Per tant s’està parlant de restriccions en la deformació o en el 
moviment, respectivament.  
De forma semblant al cas geomètric, es pot fer una classificació en funció del grau de 
constrenyiment respecte les deformacions. Per estructures petites es pot dir que no estan 
confinades, si tots els contorns associats a la seva dimensió més petita es poden desplaçar 
lliurement. D’altra banda, es diu que l’estructura és totalment confinada si tots els contorns 
associats a la seva dimensió més petita es troben restringits a nivell de deformació.  
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Per últim, l’estructura s’anomena parcialment confinada si el desplaçament dels seus 
contorns associats amb alguna direcció més petita, roman lliure. En general el 
constrenyiment en els contorns és degut a un altre material que comparteix el contorn com a 
intercara. 
 
A mode de clarificació i síntesis dels conceptes exposats, es presenta la figura 4.1. 
 
 
Figura 4.1. Classificació d’estructures en funció de la geometria i els constrenyiments. 
L’estructura de referència és representada en gris fosc.  
 
 La classificació fins ara esmentada i que queda reflectida en la figura 4.1. s’ha basat 
en dimensions físiques relatives, i no ha tingut en compte cap longitud d’escala que reflexi 
l’estructura subjacent del material. De forma general hi ha una jerarquia en les longituds 
d’escala associades amb un material d’una composició química determinada. Les escales  
poden dependre del procés emprat per obtenir la microstructura del material. 
D’aquesta manera pel cas d’un material policristal·lí en capa fina, les longituds d’escala 
intrínseques inclouen la grandària de la cel·la atòmica unitària, la separació entre defectes 
cristal·lins i en última instància, la mida del grà.  
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Així doncs es pot fer una segona classificació dels materials tenint en compte la relació entre 
la seva dimensió més petita, i la longitud d’escala “absoluta” característica de l’estructura 
considerada.  
Parlem d’un material mecànicament en capa fina, si el gruix de la capa és petit en 
comparació amb el substrat (aquest té una magnitud típica de 50 o més vegades superior a 
la de la capa fina). En aquests casos el material en capa fina no té cap longitud d’escala 
intrínseca, o el gruix de la capa és molt superior que totes les longituds d’escala 
característiques de la microestructura. És a dir, mida de grà, mida de les cel·les de 
dislocacions, mida de precipitats o separació entre partícules, recorregut lliure mitjà del 
moviment de dislocacions i la mida de les parets dels dominis magnètics. Aquestes 
estructures amb gruixos típicament de desenes o centenars de micres, són dipositades 
mitjançant diferents tipus de tècniques que seran exposades en seccions posteriors. 
Si ens trobem amb un material en el que la dimensió més petita de la seva estructura és 
comparable amb la longitud d’escala característica de la microestructura, aleshores estarem 
parlant d’un material microestructuralment en capa fina. La majoria de materials en capes 
usats en dispositius microelectrònics i mitjans d’emmagatzemament magnètic, són exemples 
d’aquesta categoria. En aquests casos tot i que el gruix de la capa normalment consta 
només d’unes poques unitats microestructurals, el pla de la capa té unes dimensions 
significativament grans comparades amb la longitud d’escala microestructural característica.  
Les propietats mecàniques d’aquestes capes són més fortament influenciades per factors 
com la mida mitjana de grà, la forma dels grans, la distribució d’aquests i la textura 
cristal·logràfica , que en el cas dels materials mecànicament en capa fina. També els efectes 
de l’anisotropia en propietats tèrmiques, elèctriques, magnètiques i mecàniques és més 
pronunciat en la resposta mecànica global pels materials microestructuralment en capa fina.  
 Una última categoria és la corresponent als materials atòmicament en capa fina, amb 
gruixos que són comparables a unes poques capes atòmiques. Un exemple d’aquest tipus 
poden ésser capes monoatòmiques de gas adsorbit o àtoms d’impureses en superfície. La 
resposta mecànica en aquest cas ve dominada per potencials interatòmics i l’energia 
superficial més que per efectes a nivell macroscòpic o micromecanismes de deformació.  
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4.2. Mètodes de deposició 
La deposició mitjançant vapor a través de processos  físics (physical vapor deposition o 
PVD) i la deposició mitjançant vapor a través de processos químics (chemical vapor 
deposition o CVD) són els mètodes més comuns per transferir material àtom a àtom des 
d’una o més fonts, per a fer créixer en superfície un material en capa fina sobre un substrat. 
El terme deposició per vapor descriu de forma genèrica qualsevol procés pel que un sòlid 
immers en vapor incrementa la seva massa degut a la transferència de material des del 
vapor a la superfície del sòlid. 
La deposició ve donada normalment en una cambra de buit que permet controlar la 
composició del vapor. Si aquest vapor és creat per mitjans que no impliquin reaccions 
químiques el procés és classificat com a PVD, per contra si s’han utilitzat mitjans químics el 
procés recau dins la denominació de CVD. 
Aquesta classificació generalista i tant diferenciada s’enterboleix degut a la gran varietat de 
processos mixtes que s’han desenvolupat, a fi de millorar els resultats i aprofitar 
característiques específiques de cada un dels tipus de deposició. També és interessant 
subratllar la rellevància del procés d’obtenció les en capes fines sobre l’estat de tensions final 
del material.  
 
4.2.1. PVD (Physical Vapor Deposition) 
 
La deposició mitjançant vapor a través de processos físics és una tècnica on un procés físics, 
tal com l comuns de PVD per la deposició de capes fines.’evaporació, sublimació o 
bombardeig iònic, facilita la transferència  d’àtoms d’un sòlid o una material fos fins al 
substrat. L’evaporació o l’sputtering són els mètodes més  emprats. La figura 4.2. il·lustra 
esquemàticament el muntatge. 
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Figura 4.2. Esquema de les característiques bàsiques del sistema de deposició per 
evaporació. 
 
En el procés d’evaporació l’energia tèrmica es subministra a una font des de la que els àtoms 
són evaporats per dipositar-se en el substrat. La configuració de la font de vapor és 
preparada per concentrar l’escalfor a prop de la font de material, i per evitar l’escalfament de 
la zona propera. L’escalfament del material d’origen es pot realitzar mitjançant diferents 
mètodes. El més simple és a través d’escalfament per resistència d’una tira o fil fet de 
material refractari sobre la que és enganxat el material a dipositar. Grans volums de material 
es poden escalfar fent servir cresols de materials refractaris, òxids o carboni escalfats per 
resistència, per inducció d’alta freqüència o evaporació per feix d’electrons.  
Els àtoms evaporats viatjaran a través del medi que roman a baixa pressió en la cambra 
d’evaporació i condensaran sobre la superfície de creixement.  
El ràtio de deposició 
.
R  de la capa es defineix com el nombre d’àtoms que arriben al substrat 
per unit d’àrea i unitat de temps, pel temps requerit per dipositar una capa atòmica sencera 
de material. També es pot definir a partir de la velocitat normal mitjana de creixement de la 
superfície de la capa. El ràtio de deposició depèn de la distància a recórrer pels àtoms, de 
l’angle amb que s’encasten en la superfície del material, de la temperatura del substrat i de la 
pressió de la cambra. Si el material d’origen pot sublimar, es pot obtenir una pressió 
d’evaporació suficientment gran per sota del punt de fusió, amb el que es pot utilitzar per a 
fer deposició per evaporació. Per contra, i en la majoria de casos, si no es pot assolir una 
pressió de vapor suficientment gran (aproximadament 0.13 Pa), a temperatures inferiors al 
punt de fusió, la font s’haurà de fondre per aconseguir les condicions necessàries per la 
deposició.    
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Taula 4.1. Condicions dels materials base per obtenir capes fines mitjançant PVD. 
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Taula 4.1 - Continua. 
 
Depenent de les necessitats i composició de les capes fines, es poden evaporar aliatges  
directament, o emprar fonts de cada un dels components per separat a les temperatures que 
convinguin. D’aquesta manera és possible controlar la composició final amb més cura. 
Contràriament als metalls o aliatges, els compostos orgànics acostumen a modificar la seva 
composició en evaporar-se, amb el que l’estequiometria de la capa resultant pot diferir 
sensiblement de la del material d’origen. 
Per dipositar materials que resultin en capes d’alta puresa, es pot emprar evaporació 
mitjançant la tècnica d’evaporació per feix d’electrons, en condicions de buit controlat. 
 
Un mètode evaporatiu per obtenir capes fines de materials de molt alta qualitat és el MBE 
acrònim de (molecular beam epitaxy), ideal per tasques d’investigació. Per contra el seu baix 
ràtio de creixement el fa poc viable en aplicacions per a la producció de dispositius. 
Aquesta tècnica permet un control molt acurat en la deposició a nivell atòmic treballant en 
ultra-alt buit (de l’ordre de 10-8 Pa).  
 
La tècnica consisteix en introduir un wafer com a substrat en una cambra d’ultra-alt buit. 
Aquest es sotmet a un sputtering amb un feix d’ions de baixa energia per tal d’eliminar les 
impureses que puguin trobar-se adherides en la superfície. Posteriorment es sotmet el 
substrat a un recuit per tal de relaxar els possibles defectes introduïts durant el pas anterior. 
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El substrat es refreda fins a la temperatura de creixement, aproximadament un interval entre 
400ºC i 700ºC, i el creixement s’inicia dirigint feixos d’àtoms del material que ha de constituir 
la capa fina. També es poden incloure feix d’àtoms dopants si fos necessari. 
Els feixos d’àtoms són emesos des de cresols corresponents als materials que han de 
créixer, i que han estat prèviament escalfats per sobre la temperatura del substrat, per induir 
l’evaporació i la posterior condensació. 
Les capes obtingudes poden ser examinades mitjançant microscòpia electrònica de 
transmissió o difracció de raigs x, un cop les mostres s’hagin refredat. D’altra banda es pot 
observar in situ l’evolució de les tensions internes de les capes fines, monitoritzant la variació 
en la corbatura del substrat durant la deposició. Aquest aspecte s’exposarà en capítols 
posteriors.  
 
La deposició per sputtering consisteix en fer impactar contra un objectiu ions d’un gas inert, 
normalment argó, a alta velocitat. Aquest s’acceleren a través d’un cap elèctric. 
 
 
Figura 4.3. Esquema amb les característiques bàsiques d’us sistema de deposició per 
sputtering en corrent contínua. 
 
La concentració inicial de portadors de càrrega en el sistema s’incrementa significativament 
amb l’increment de la tensió de corrent contínua, a mesura que el ions col·lisionen amb el 
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càtode. Aquest xocs alliberen electrons secundaris així com àtoms neutres. A mesura que el 
nombre d’electrons i ions són creats mitjançant successius allaus d’impactes, el gas 
comença a produir descàrregues intermitents fins que s’assoleix una descàrrega  
automantinguda. Els ions del gas impacten contra el blanc del material d’origen per formar la 
capa fina. Els àtoms d’aquest són arrencats i dispersant-se en forma de vapor en la cambra. 
Com es pot apreciar en la figura 4.3 el material base per formar la capa fina és en el càtode 
ja que s’ha connectat a la part negativa de la font de corrent contínua.  
La cambra s’evacua i s’introdueix argó a baixa pressió per mantenir la descàrrega. Els ions 
d’argó bombardegen el càtode i en el xoc el moment és transferit cap el àtoms neutres que 
són arrencats. Aquests àtoms es desplacen en la descàrrega i condensen sobre el substrat, 
donant lloc al creixement de la capa fina. 
Hi ha diferents sistemes de sputtering àmpliament usats. La seva aplicació depèn de 
l’aplicació final del material. Enumerarem uns de les més emprats. 
 
• Sputtering en corrent contínua (DC) o sputtering catòdic. 
• Sputtering en ràdio freqüència (RF) amb freqüències entre 5 i 30 MHz. 
• Magnetron sputtering. On un camp magnètic és aplicat en superposició a un camp 
elèctric orientat paral·lela o perpendicularment a entre el substrat i el càtode. 
• Bias sputtering en el que s’aplica una tensió negativa al substrat, ja sigui en contínua o 
RF, per tal de controlar el flux o l’energia de les càrregues incidents. 
 
Hi ha diferències notables entre els dos tipus de PVD descrits. L’evaporació es tracta d’un 
procés tèrmic on els àtoms del materials a dipositar arriben al substrat amb una energia 
cinètica baixa. Per contra en els processos de sputtering el bombardeig amb ions d’argó, 
implica una alta velocitat d’impacte i per tant una energia cinètica elevada dels àtoms 
arrencats. A pesar que aquest procés promou una gran difusivitat  superficial dels àtoms 
incidents, també genera a important nucleació de defectes i un dany en la superfície del 
substrat donada l’alta energia amb que arriben els àtoms. 
Un altre aspecte diferenciador és la magnitud del buit assolit en les dues tècniques. Mentre 
que per l’evaporació és necessari un alt buit (entre 10-4 i 10-8 Pa), per el sputtering els àtoms 
es mouen en atmosferes de baixa pressió (d’uns 13.33Pa) . 
També és palès que els materials en capa fina obtinguts mitjançant  sputtering, presenten 
una major quantitat d’àtoms d’impureses,  bàsicament els àtoms del gas emprat per realitzar 
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el propi sputtering,  que els obtinguts mitjançant evaporació. Com a conseqüència de tot això 
els materials obtinguts a través de  sputtering no són en general aptes pel creixement de 
capes epitaxials. 
Per materials policristal·lins, l’estructura resultant dels grans de les capes obtingudes amb 
sputtering típicament té una diferents orientacions cristal·logràfiques sense cap textura 
preferent. Contràriament a aquest comportament, els materials obtinguts per evaporació són 
fortament texturats amb mides de grà típicament força superiors a les que presenten els 
materials obtinguts per sputtering.  
Altra característica diferencial és que a través del sputtering s’obté un millor control per tal de 
mantenir l’estequiometria i el gruix de la capa fina, que en el cas de l’evaporació. A més amb 
sputtering és possible dipositar gairebé qualsevol tipus de material cristal·lí o amorf. 
 
 
4.2.2. CVD (Chemical Vapor Deposition)  
 
La deposició per mètodes químics és una tècnica versàtil que permet el creixement de capes 
fines d’elements i compostos semiconductors, aliatges metàl·lics i compostos amorf i 
cristal·lins de diferents estequiometries. 
El principi bàsic d’aquest mètode rau en una reacció química entre un component volàtil del 
material que vol emprar-se com a capa fina. amb diferents gasos que permetin la deposició a 
nivell atòmic en forma de sòlid no volàtil sobre un substrat. De forma senzilla la figura 4.4 
esquematitza el procés. 
 
 
 
Figura 4.4. Esquema bàsic d’un reactor obert per deposició mitjançant mètodes químics. 
 
En CVD així com en PVD la sobresaturació de vapor afecta al ràtio de nucleació de la capa, 
mentre que la temperatura del substrat influencia el seu ràtio de creixement. Aquests dos 
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factors conjuntament influencien l’abast de l’epitàxia,  la mida del grà així com la forma i la 
textura d’aquest. Una sobresaturació baixa del gas combinada amb una temperatura elevada 
del substrat, promou el creixement de capes monocristal·lines en els substrats. Una elevada 
sobresaturació del gas i baixes temperatures del substrat donen lloc a capes menys 
coherents, possiblement amorfes.  
CVD de baixa pressió (LP-CVD), intensificat amb plasma (PECVD), intensificat amb làser  
(LECVD) i metal·lorgànic CVD (MOCVD) són variants del procés CVD emprats en diferents 
situacions que requereixen objectius específics. 
 
4.2.3. Deposició mitjançant plasma (Plasma spray) 
 
El procés de deposició mitjançant plasma per fabricar materials en capa fina es refereix de 
forma amplia a un conjunt de condicions en las que un raig de partícules foses impacta 
contra una superfície de creixement. Aquest procés és il·lustrat en la figura 4.5 on es pot 
observar com una flama és emprada per fondre i accelerar partícules de metalls, ceràmics o 
polímers i compòsits, a altes velocitats en un raig dirigit contra el substrat. L’impacte sobtat a 
que es sotmet a les partícules, fa que aquestes s’expandeixin lateralment deformant-se i 
solidificant-se ràpidament. La partícula així deformada rep el nom de splat. 
 
 
 
Figura 4.5. Esquema del procés de deposició mitjançant plasma. 
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Les característiques d’aquests splat venen determinades per la mida, la composició química, 
la velocitat i l’angle d’impacte, el grau de fusió del material i d’altra banda per la rugositat, 
temperatura i composició del substrat. Successius impactes donen lloc a una estructura de  
lamel·les en la deposició. 
La oxidació del material durant el procés dona lloc a porositat i contaminació al voltant dels 
contorns dels splat. Les tensions residuals degudes al tremp provocat pel xoc i al 
desarranjament tèrmic entre materials, són parcialment alleujades per la formació de 
microesquerdes o porus al voltant dels contorns entre splats. Un altre mecanisme que ajuda 
a alliberar tensions és la cedència plàstica o fluència del material dipositat. 
 
Es poden aconseguir gradients continus o estratificats en la composició en tota l’amplada de 
la capa emprant diferents toveres, amb la possibilitat de variar el flux de les fases 
constituents durant el procés. De la mateixa manera es pot aconseguir una gradació en la 
quantitat de material dipositat variant l’alimentació. També els gradients de porositat són 
controlables mitjançant la manipulació del paràmetres de processament i les condicions de 
deposició. 
La deposició mitjançant plasma és una tècnica que ofereix una solució pràctica i amb una 
bona relació cost efectivitat pel dipòsit de materials metàl·lics i ceràmics, de desenes o 
centenars de micres, en una àmplia varietat de substrats. Les principals aplicacions d’aquest 
es donen en l’àmbit dels recobriments com a barreres tèrmiques o recobriments aïllants. 
Aquests tipus de capes són poroses amb una densitat teòrica d’entre el 85% i el 90%. 
Per aplicacions que requereixin recobriments amb densitats superiors amb una forta adhesió 
al substrat, s’utilitza una tècnica semblant però a baixa pressió. El procés té lloc en un 
contenidor amb una atmosfera de gas inert a una pressió reduïda. D’una forma semblant 
però en condicions de buit es pot aconseguir una major puresa del dipòsit i reduir la porositat, 
així com minimitzar el nombre de defectes. La contrapartida és un increment en el cost de la 
tècnica.  
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4.3. Microestructures de les capes fines 
En aquest capítol s’intentarà donar un cop d’ull a la microestructura que es pot trobar 
en un material dipositat en capa fina. Es farà èmfasis en els aspectes que puguin afectar al 
comportament mecànic i s’evitarà aprofundir en els mecanismes físics i químics propis del 
procés d’obtenció. Tot i ser interessants, no es consideren dins l’abast de l’estudi que es 
pretén fer. També es restringirà als materials obtinguts a partir de tècniques de condensació 
de vapor, ja que són de les més emprades pel tipus de capes fines a intentar reproduir en els 
models que més endavant s’exposaran.   
 
 El tipus de creixement que pot donar-se en una capa fina ve controlat per un seguit 
de processos regits per la termodinàmica. Sota condicions de creixement ideals, es pot 
comprovar que el mode de creixement dominant depèn bàsicament dels materials, de la 
temperatura del substrat i del grau de sobresaturació del vapor. En general l’evolució de  
l’estructura d’una capa fina depèn de processos cinètics que no són completament entesos.   
Possiblement el dos paràmetres més importants que influencien l’estructura final dels grans, 
per capes dipositades mitjançant vapor, són la temperatura del substrat Ts i el flux de 
creixement Rgr. El flux de creixement és una quantitat que representa el cabal màssic o 
volúmic sobre la superfície de creixement. Aquest està íntimament relacionat amb el grau de 
sobresaturació del vapor. El flux de la capa de material sobre la superfície de creixement pot 
ser estimat a partir de la mecànica estadística i el seu comportament qualitatiu ve representat 
per la figura 4.6. El diagrama de la part dreta correspon a una il·lustració esquemàtica de la 
forma en que la microestructura depèn del flux de creixement Rgr i de la temperatura del 
substrat Ts. En general un increment en la velocitat de deposició tendeix a promoure la 
formació de microestructures a una escala més fina. Per contra l’increment de la temperatura 
del substrat tendeix a donar lloc a microestructures més grolleres o al creixement de 
monocristalls.  
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Figura 4.6. En la part esquerra es representa la dependència del flux de creixement Rgr en 
funció de la pressió de vapor, on pe és la pressió de vapor d’equilibri, mv és la massa atòmica 
del vapor, Tv la temperatura del vapor i k la constant de Boltzmann. A la dreta un esquema 
que representa la influència de la temperatura del substrat i la del flux de creixement en el 
creixement de les capes fines. 
 
4.3.1. Capes epitaxials 
 
Es diu que un material té un creixement epitaxial si existeix una continuïtat en l’alineació 
cristal·logràfica de les posicions atòmiques entre un substrat i una capa monocristal·lins. Amb 
més exactitud la intercara entre la capa i el substrat és epitaxial si els àtoms del material 
substrat en la intercara, ocupen les posicions naturals en la xarxa cristal·lina del material de 
la capa i viceversa. No és necessari que els dos materials tinguin la mateixa estructura 
cristal·lina per que es donin aquestes condicions, però normalment aquest és el cas.  
Si el material de la capa és el mateix que el del substrat es parla d’homoepitaxia. La 
deposició epitaxial d’un material diferent al substrat és anomenada heteroepitaxia. 
  
La tecnologia de creixement epitaxial ofereix avantatges importants en la fabricació de 
components per aplicacions en la microelectrònica i la optoelectrònica. És possible preparar 
capes fines amb una extremada bona qualitat cristal·lina i amb propietats òptiques i 
electròniques a la carta. 
En el creixement de capes fines heteroepitaxials, l’estructura cristal·lina del substrat pot 
actuar com a plantilla per al posicionament dels primers àtoms que arribin del material de la 
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capa fina, i cada capa atòmica del material dipositat realitza la mateixa funció per la capa 
següent. Aquest tipus de creixement planar és factible per substrats monocristal·lins de bona 
qualitat, i sota unes condicions termodinàmiques determinades segons la naturalesa dels 
materials emprats.  
Una altra forma de fer créixer capes epitaxials és a partir de coalescència d’illes de material 
dipositat. La diferència entre un i altre mecanisme de creixement rau bàsicament en el grau 
de coherència o similitud  de les estructures cristal·lines. Per paràmetres de xarxa semblants, 
amb diferències no superiors al 0.5%, el creixement tendeix a ser planar per capes, mentre 
que per valors superiors el material tendeix a formar illes.   
 
El creixement planar té lloc mitjançant adhesió d’àtoms del material a dipositar, prèviament 
lligats al substrat i que per raons termodinàmiques han pogut tornar a l’estat vapor. Aquests 
àtoms s’adhereixen al llarg dels diferents graons que forma l’estructura irregular en la 
superfície del propi substrat, o el la capa que s’està formant. L’increment d’àtoms dona lloc a 
un “desplaçament” dels graons sobre la superfície.  
 
En general la dimensió de l’estructura cristal·lina de la capa fina que roman lliure de tensions, 
i que és en la direcció paral·lela a la intercara, anomenada af , serà diferent de la des 
substrat, as . Aquesta diferència pot ser significativa en percentatge, tot i així els àtoms del 
material dipositat s’alineen amb els del substrat, donant continuïtat a l’estructura atòmica. 
D’aquesta manera el material de la capa es deforma tant com sigui necessari per mantenir la 
continuïtat. En termes dels paràmetres de xarxa la deformació de desacoblament o de falta 
de concordança, ve donada per  
f
fs
m
a
aa −
=ε          (4.1) 
 
Aquesta definició és consistent amb la definició estàndard de la deformació elàstica 
extensional del materials respecte la seva configuració lliure de tensions. El procés de 
creixement epitaxial és descrit esquemàticament en la figura 4.7.  
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Figura 4.7. Esquema del creixement epitaxial amb diferents paràmetres de xarxa. Es suposa 
que el gruix i extensió del substrat és molt gran que el de la capa. En aquestes condicions la 
diferència entre paràmetres de xarxa és corregida mitjançant tensió elàstica en la capa fina. 
 
Si l’apilament metal·logràfic entre la capa i el substrat es mantingui, la intercara s’anomenarà 
totalment coherent. Parlant en termes d’energia, a nivell macroscòpic la densitat d’energia en 
aquesta intercara és relativament baixa comparada amb la densitat d’energia corresponent a 
les superfícies lliures de la capa fina així com la del substrat. 
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Figura 4.8 Imatge de HRTEM mostrant una intercara coherent sense defectes en el 
creixement epitaxial d’una cap d’Al en un substrat de Mg2Al2O4 (001). 
 
A mesura que les capes incrementen el seu gruix, creixen essencialment amb una 
deformació elàstica al llarg de tota la zona de creixement.  L’energia per unitat de volum és 
constant amb el que sobre una part important de la zona de creixement,  l’energia de 
deformació  emmagatzemada per unitat d’àrea de la intercara s’incrementa linealment amb el 
gruix de la capa, més enllà de gruixos d’unes poques capes atòmiques. Aquest creixent  
reservori d’energia és disponible per donar lloc a diferents mecanismes físics per a la 
relaxació de deformacions elàstiques. 
Entre els diferents mecanismes de relaxació de la deformació de desequilibri en films 
epitaxials és la formació de dislocacions de lliscament (glide) en la intercara capa fina 
substrat, les anomenades dislocacions de desajust de xarxa (misfit dislocations). Un cop 
formades aquestes dislocacions la intercara perd la seva condició de coherent, s’anomena 
aleshores semicoherent. 
Algunes circumstàncies afavoreixen la formació de dislocacions parcials, en aquest cas 
l’energia de falta d’apilament s’ha de tenir en compte. Un altre mecanisme de relaxació de 
deformacions és el canvi en la morfologia de la superfície. Consisteix en la tendència de la 
superfície a ondular-se per tal de reduir l’energia
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Altres mecanismes poden tenir lloc com a conseqüència de l’energia elàstica 
emmagatzemada en les capes epitaxials, depenent dels materials implicats, la temperatura i 
les condicions de fabricació. 
 
 
 
Figura 4.9. Imatge de microscòpia electrònica de transmissió de les dislocacions de desajust 
de xarxa en la intercara d’una capa de Si0.9Ge0.1 sobre un substrat de Si (001). Les 
dislocacions formen un enreixat en les direccions indicades sobre la imatge. 
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4.4. Tensions en capes fines 
En general les tensions residuals es refereixen a distribucions de tensions presents en 
un sistema material quan tots els seus límits externs són lliures de traccions aplicades. 
Virtualment qualsevol capa fina lligada a un substrat o a qualsevol làmina individual en 
materials multicapa, suporta un estat de tensions residuals. La presència d’aquestes tensions 
residuals implica que, la capa pot ser alleujada de la restricció del substrat o una làmina 
individual pot ser alleujada de la restricció de les capes veïnes, i poden canviar les seves 
dimensions planars i/o poden corbar-se. Si la distribució interna de la deformació de desajust 
de la xarxa és incompatible amb un estat lliure de tensions, aleshores algunes distribucions 
de tensions residuals poden quedar inclús en aquestes condicions. 
 
4.4.1. Classificació dels tipus de tensions 
 
Les tensions en les capes acostumen a dividir-se en dues àmplies categories. Una de les 
categories és la corresponent a tensions de creixement, en la que es troben les distribucions 
de tensions presents en capes durant el seu creixement en els substrats o en capes 
adjacents. Les tensions de creixement són fortament dependents dels materials involucrats, 
així com de la temperatura del substrat durant la deposició, el flux de creixement i les 
condicions de la cambra de creixement. 
Avenços en els mètodes d’observació no intrusiva per la mesura de tensions in-situ i 
monitorització de creixement, han fet possible seguir l’evolució de les característiques del  
creixement superficial, i la corresponent evolució en els nivells de tensió mitjana en el procés 
de formació de les capes. Aquestes capacitats han proporcionat noves perspectives en els 
orígens de les tensions en les capes fines i han portat a una subdivisió de la categoria de 
tensions de creixement en aquells que sorgeixen durant varies fases del procés de  
creixement i aquelles que són presents al final del procés de creixement. 
Normalment les tensions de creixement són reproduïbles per un procés donat i els valors en 
finalitzar el creixement persisteixen a temperatura ambient durant força temps després del 
creixement. Les tensions de creixement són comunament anomenades tensions 
intrínseques. 
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Una segona categoria de tensions en capes fines representa a aquelles condicions de tensió 
sorgides a partir dels canvis en l’entorn físic del material en capa fina després del seu 
creixement. Aquestes tensions externament induïdes són comunament anomenades 
tensions extrínseques. En molts casos, aquestes tensions apareixen només quan el material 
és lligat a un substrat, i la distinció entre tensions de creixement i tensions induïdes és de 
vegades força vaga. L’esquema de classificació no té fonaments significatius, i la falta d’una 
distinció clara entre les categories és molt immaterial. S’intentarà durant aquest punt 
identificar exemples d’ambdós tipus de tensions. 
 
El desenvolupament de tensions de creixement, o intrínseques, per un sistema material 
particular, temperatura de substrat i flux de creixement depèn de diferents factors. Potser els 
més important d’entre aquests són el lligam del dipòsit amb el substrat, la mobilitat dels 
àtoms reevaporats en el propi material i la mobilitat dels límit de grà formats durant el 
creixement. Excepte en el cas d’una epitàxia ideal, l’estructura final que creixi serà 
inevitablement metastable. Degut a l’enorme nombre de graus de llibertat involucrats en 
l’establiment d’aquesta estructura metastable, el grau de separació respecte a una estructura 
en equilibri completament estable pot ser significatiu. Diversos mecanismes per a la 
generació de tensions durant la deposició s’han proposat, i a continuació es presenta un 
llistat amb els que es consideren més comuns avui en dia. 
 
• Tensions superficials i/o de la intercara. 
• Coalescència de grups per reduir l’àrea superficial. 
• Creixement de grà, o reducció del límit de grà. 
• Aniquilació de vacants. 
• Relaxació de límits de grà. 
• Encongiment de buits en el límit de grà. 
• Incorporació d’impureses. 
• Transformacions de fase i precipitacions. 
• Adsorció  o desorció d’humitat. 
• Epitaxialitat. 
• Danys estructurals com a resultat d’un sputering o d’altres processos de deposició 
energètics. 
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Les tensions en capes fines que sorgeixen a partir d’influències exteriors després del 
creixement, o tensions extrínseques, poden sorgir a partir de multitud de fenòmens físics. 
Alguns d’aquests poden ésser els que es mostren llistats. 
 
• Canvis de temperatura amb diferència de coeficients d’expansió tèrmica entre els 
elements lligats. 
• Resposta piezoelèctrica o electroestrictiva en un camp elèctric. 
• Forces electrostàtiques. 
• Forces gravitacionals o inercials. 
• Segregació composicional per difusió en volum. 
• Electromigració. 
• Reaccions químiques. 
• Tensions induïdes per transformacions de fase. 
• Deformació plàstica o fluència. 
 
Existeixen diferents models raonablement complerts, que permeten donar una estimació 
qualitativa de les tensions derivades de les influències externes. La discussió sobre aquests 
però, implicaria una extensió que s’escapa de l’abast del treball que ens ocupa. Respecte les 
tensions derivades del creixement, no existeixen models robustos que permetin donar 
estimacions per comparar amb els resultats obtinguts. La única excepció és el creixement 
epitaxial, que serà introduït a continuació. 
 
4.4.2. Tensions en capes fines epitaxials 
 
En general les tensions en capes epitaxials sorgeixen com a resultat d’una constricció 
deguda al substrat sobre la capa de material dictada per requisits de coherència. Les 
estimacions de la magnitud de les tensions són generalment versemblants en aquest cas, 
particularment per capes d’un gruix que és a la vegada espacialment uniforme i molt més 
gran que l’espaiat en la xarxa cristal·lina. Per capes epitaxials molt fines o capes coherents 
que no són uniformement gruixuts, apareixen diferències significatives alhora que 
interessants.  
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Per exemple S’ha observat que en el silici en un pla superficial (001) que acaba amb una 
sola capa de germani, l’energia superficial és significativament inferior que la del propi silici. 
Aquest fenomen implica l’existència de d’una força motriu per a la segregació del germani en 
el creixement superficial durant les etapes inicials del creixement de la capa de Si1-xGex en el 
substrat de silici (001), com a mínim fins que aquesta capa tingui una composició totalment 
de Ge. Per casos on x=0.25, això pot succeir un cop s’hagin dipositat quatre capes 
atòmiques, en aquest moment el gruix de la capa dipositada és equivalent a una cel·la de la 
xarxa cristal·lina. Si la superfície dipositada fos de dues capes monoatòmiques de gruix, 
aleshores no seria totalment establerta fins que s’haguessin dipositat  vuit capes atòmiques 
de l’aliatge. 
En la mesura de tensions durant les fases inicials del creixement de capes de SiGe/Si(001), 
s’han observat desviacions anòmales en el comportament de les tensions. Aquest 
comportament s’ha atribuït a la segregació del Ge en la superfície i a la seva influència en les 
tensions superficials.  
És possible mesurar tensions a partir de la corbatura superficial del substrat, així com la 
mesura de canvis en tensions de les capes tant petits com les tensions superficial o les 
tensions induïdes per una capa parcial de creixement. 
  
Una capa epitaxial deformada té una tendència natural a no ser uniformement gruixuda, 
inclús en condicions de creixement ben controlades. L’origen de la força motriu d’aquesta 
tendència pot ésser la possibilitat de relaxar parcialment l’energia elàstica deguda al desajust 
de la xarxa en crear superfícies lliures addicionals, o pot ser la desestabilització induïda per la 
deformació de la superfície del cristall en la seva orientació original. Un cop ha tingut lloc el 
canvi en la morfologia superficial, la tensió mitjana en la capa es redueix i el camp de 
tensions esdevé espacialment uniforme. Mesures locals de les tensions resulten 
extraordinàriament difícils degut a la mida tan petita d’aquestes estructures epitaxials, alhora 
que degut a la reduïda mida de les característiques de les capes, les tensions superficials 
poden intervenir en l’establiment de l’estat mecànic del sistema. 
 
4.4.3. Conseqüències de les tensions en capes fines 
 
A partir de la discussió anterior es poden extreure unes quantes conclusions. És difícil evitar 
d’introduir tensions residuals durant la fabricació de capes fines i en general, per les 
estructures multicapa. Més enllà d’aquest aspecte, el coneixement de la relació entre els 
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estats de tensions residuals i els processos d’obtenció és bàsicament qualitatiu. Les tensions 
residuals poden induir una gran varietat de conseqüències que en molts casos són 
indesitjables (deformació excessiva, fractures, delaminació i canvis en els materials). Tot i 
això aquestes estructures han estat produïdes a nivell enginyeril, per tal d’obtenir un ampli 
ventall de funcions en servei. L’èxit d’aquesta empresa ha estat possible gràcies a la 
investigació, que ha portat al desenvolupament de mitjans per mesurar les tensions residuals 
en petites estructures i per la identificació de marcs per caracteritzar la resistència dels 
sistemes materials a la fallida. Tot i aquesta conjuntura, la necessitat d’assegurar la integritat 
mecànica, continua sent un factor tecnològic limitant en l’adopció d’estructures de materials 
petits, inclús en situacions en les que la capacitat de càrrega no és al cap i la fi un factor 
funcional. 
 
4.5. Propietats dels materials. 
Fins ara s’ha plantejat de forma qualitativa i estructural, l’origen i efectes de la tensió 
en els materials en capa fina. S’ha donat una visió més termodinàmica i atomística deixant 
de banda aspectes més enginyerils, i s’ha suposat el coneixement de certs conceptes a nivell 
de comportament mecànic. Aquest plantejament ha estat deliberat, ja que s’ha cregut que 
seria més fàcil entroncar amb la primera part corresponent a la classificació i obtenció de les 
capes fines. En aquesta no es feia esment a cap propietat del material degut a que el seu 
estat era diferent al que es trobarà un cop formés part de la capa fina o del substrat, objecte 
de l’estudi a que es sotmetran mitjançant la simulació. 
 
Per tal de situar les eines amb que es treballarà i els conceptes a aplicar, es pretén fer una 
revisió de conceptes referents a les teories mecàniques de l’elasticitat i la plasticitat. Donar 
una relació teòrico-matemàtica, amb les diferents experiències observades per diferents 
autors, i concretar les aplicacions que se’n poden derivar per obtenir mesures.  
 
Les teories i models exposats seran útils per materials amb diferents  estructures cristal·lines, 
i aquesta assumpció serà vàlida mentre no s’indiqui el contrari. En concret i tenint en compte 
l’objecte del treball, s’estarà pensant en les estructures cúbiques corresponents a la capa fina 
de coure i al substrat de silici. Els apartats referents a l’elasticitat són aplicables a ambdós 
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materials, mentre que les teories de la plasticitat són desenvolupades a nivell general però 
en aquest cas aplicables al coure en capa fina. 
 
 
4.5.1. Elasticitat anisòtropa 
 
Els models més senzills d’elasticitat són aquells referents a l’elasticitat lineal, en els que es 
suposa que les deformacions assolides són petites. Un d’aquests models és el de l’elasticitat 
anisòtropa. Com bé indica el seu nom correspon a la descripció d’un material que ve 
caracteritzat per la manca de plans de simetria, element diferenciador i útil per descriure  
genèricament qualsevol model. 
 
En l’elasticitat lineal i pel cas anisòtrop, els estats de tensió i deformació en un cristall  
idealitzat com un continu venen caracteritzats pels tensors simètrics de segon rang σij i εij 
respectivament, cada un amb sis components. La llei de Hooke pel cal de l’elasticitat lineal 
en el cas isòtrop més general possible expressa de cada una de les components de la tensió 
de forma lineal en termes de les components del tensor de deformació mitjançant la forma. 
 
σij = cijkl εkl     (4.2) 
 
En aquest cas cijkl és el tensor de constants corresponents a la rigidesa elàstica. De forma 
simètrica es pot escriure la llei de Hooke a la inversa per obtenir una expressió lineal del 
tensor de deformació en funció del tensor de tensions. 
 
  
εkl = σij sijkl     (4.3) 
 
El tensor sijkl correspon al conjunt de constants de ductilitat. Tenint en compte que cada 
tensors de tensió i deformació està format per nou components, els tensors de rigidesa i 
ductilitat han de constar de 81 components. Ara bé, si es té en compte la simetria dels 
tensors de tensió i deformació, el tensor de rigidesa ha de complir cijkl = cijlk =cjikl i el mateix pel 
tensor de ductilitat, amb el que es redueixen les components a 36 en ambdós casos. 
Les expressions (4.2) i (4.3) són útils per descriure la llei de Hooke en un marc teòric, però a 
nivell pràctic pot resultat més interessant la forma matricial de les equacions constitutives. 
També es poden expressar en una forma condensada per tal de simplificar la notació, tot i 
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que en fer aquesta simplificació es perd la forma tensorial. No s’entrarà en detall en les 
contraccions per evitar fer ferragosa l’explicació 
 
El que es pot inferir a partir del que s’ha exposat és que el nombre de constants 
corresponents als tensors de tensió i deformació es pot reduir. Per això s’ha d’imposar que el 
treball de les tensions per aconseguir un estat de deformació homogeni a partir de l’estat 
inicial, és independent del camí seguit per dur-ho a terme. Obviant les implicacions d’aquesta 
afirmació, s’aconsegueix que les matrius de rigidesa i ductilitat siguin formades per 21 
constants que descriuen el comportament anisòtrop.       
 
4.5.2. Constants elàstiques en sistemes cristal·lins cúbics 
 
El model més isòtrop més simple és el de simetria cúbica, que compleixen els materials que 
tenen eixos de rotació simètrics sobre les arestes del cub i en les diagonals. També es pot 
interpretar con una invariància en la translació en qualsevol dels eixos de coordenades. 
En aquests casos es pot arribar a demostrar que les components del tensor de rigidesa són 
tals que. 
c11 = c22 = c33 ; c12 = c23 = c31 ;  c44 = c55 = c66    (4.4) 
 
Amb el que un material amb estructura cristal·lina cúbica, pot ser caracteritzat només amb 
tres constants elàstiques i per tant la matriu de rigidesa serà. 
 
   (4.5) 
 
Les components són referides al sistema de coordenades natural, que és el sistema d’eixos  
de coordenades rectangular paral·lel a les arestes del cub. 
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De forma semblant es pot seguir el mateix procés pels coeficients del tensor de ductilitat. 
 
s11 = s22 =s33 ; s12 = s23 =s31 ;  s44 = s55 = s66    (4.6) 
 
Diferents valors per materials amb estructura cristal·lina cúbica són llistats en la següent taula 
a mode il·lustratiu. 
 
 
Taula 4.2. Constants elàstiques per materials cúbics a temperatura ambient 
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4.5.3. Comportament plàstic dels metalls: Dislocacions 
 
El mecanisme fonamental en la deformació plàstica dels metalls ve donada pel moviment i 
interacció de les dislocacions. Aquestes són defectes d’apilament atòmic, que comporten 
una distorsió local en l’estructura ordenada dels cristalls metàl·lics. Pel cas que ocupa es 
recorda que el coure cristal·litza segons l’estructura cúbica centrada en les cares (FCC en 
terminologia anglosaxona). 
 
Per tal de caracteritzar una dislocació s’utilitzen bàsicament tres paràmetres. El vector de 
Burgers b, el pla on es troba el defecte i un pla de lliscament. de dislocació. El propi mòdul 
del vector de Burgers així com la seva direcció, defineixen la magnitud i el moviment de la 
deformació plàstica. 
 
Existeixen tres tipus de dislocacions: d’aresta, helicoïdals i mixtes. Les primeres consisteixen 
en l’adició d’un pla addicional en l’estructura del cristall. Amb un vector de Burgers 
perpendicular al pla que conté la dislocació i paral·lel al pla de lliscament. Aquest tipus de  
dislocacions tenen un alt grau d’interacció entre elles, donant lloc a aniquilacions i creació de 
dislocacions. Les dislocacions helicoïdals reben el seu nom de la configuració en forma 
espiral dels diferents plans al voltant de la línea de dislocació, i s’obté en aplicar esforços de 
cisalla. El vector de Burgers associat és paral·lel al pla de la dislocació i perpendicular al pla 
de lliscament. Les dislocacions mixtes són una combinació dels dos tipus anteriors. 
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Figura 4.10. Representació de les dislocacions d’aresta (esquerra) i helicoïdal (dreta). 
 
El procés mitjançant el qual es produeix deformació plàstica a través del moviment de 
dislocacions és anomenat lliscament. En general el moviment de les dislocacions ve 
condicionat pels plans i direccions cristal·logràfiques dels àtoms. Hi ha algunes combinacions 
de plans i direccions que faciliten el desplaçament, aquests reben el nom de plans i 
direccions de lliscament respectivament. La combinació d’ambdós variables conforma un 
sistema de lliscament. Aquests sistemes de lliscament depenen de l’estructura cristal·lina del 
material i són aquells que provoquen en ell una distorsió mínima.  
 
Donada una estructura cristal·lina, el pla de lliscament és el que correspon a una distribució 
atòmica més densa (major densitat planar). Així mateix la direcció de lliscament és aquella 
que sobre el pla de lliscament presenta una major compacitat (major densitat lineal). En la 
Figura 4.11 hi ha un esquema pel pla [111] i la direcció <110> 
 
 
Figura 4.11. Sistema de lliscament [111] <110> per la cel·la unitària FCC. En total per 
aquesta estructura cristal·lina hi ha 12 sistemes de lliscament. 
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En general, i depenent de les simetries de les estructures cristal·lines, poden existir diferents 
sistemes de lliscament. Mitjançant el vector unitari s(s) que és col·lineal al vector de Burgers 
corresponent i n(s) el vector normal unitari al pla de lliscament es pot caracteritzar el sistema 
(s(s) , n(s)). El superíndex (s) correspon al nombre associat al sistema de lliscament. Aquest es 
diu que és actiu si hi ha dislocacions que s’hi desplacen. 
 
La relació de la longitud acumulada dels segments de les dislocacions que pertanyen a un 
mateix sistema de lliscament en un volum donat es coneix com a densitat de dislocacions, i 
té unitats de m-2. 
 
4.5.4. Mecanismes de lliscament en monocristalls 
L’activació d’un sistema qualsevol (s , n) es dona en el moment que s’aplica una tensió al 
sistema tal que es supera un valor crític. La tensió a realitzar s’obté a través del 
desenvolupament fet per E.Schimd i V.Boas. 
 
Suposant l’aplicació d’una força unidireccional F sobre un cilindre metàl·lic monocristal·lí tal i 
com s’aprecia en la Figura 4.15. Es pot orientar el pla de lliscament i la direcció de lliscament 
respecte la força aplicada si es defineixen dos angles λ i Ф. El primer correspon a l’angle 
format per la direcció de lliscament i la força aplicada, mentre que el segon és l’angle entre la 
perpendicular al pla de lliscament i la força aplicada. 
 
Figura 4.12. Esquema de l’evolució del lliscament d’un monocristall sota la tensió aplicada T. 
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Per tal que la dislocació pugui moure’s en el sistema donat, la força aplicada ha de produir 
un esforç de cisalla que actuï en la direcció de lliscament. Aquest esforç de cisalla Fr vindrà 
donat per l’expressió 
Fr = F·cos(λ)     (4.7) 
 
Dividint (4.7) per l’àrea del pla de lliscament A = A0/cos(Ф) es pot obtenir la llei d’Schmid. 
 
))·cos(cos( λφστ =
r
     (4.8) 
On 
A
Fr
r
=τ  és l’esforç de cisalla resultant en la direcció de lliscament i 
0A
F
=σ  correspon a 
la tensió unidireccional aplicada al cilindre. 
 
Tal i com es deia anteriorment existeix una tensió crítica, en aquest cas de cisalla cτ , tal que 
és la tensió de cisalla necessària per que hi hagi lliscament. En el moment que l’esforç aplicat 
produeixi un esforç de cisalla resultant que sigui igual a l’esforç de cisalla crític (tensió de 
cisalla crítica), és adir cr ττ = , començarà el lliscament i per tant la deformació del metall. 
 
El lliscament cristal·logràfic afecta la orientació del monocristall de manera que la tensió 
generada tendeix a orientar la direcció de lliscament sobre l’eix de tracció. Aquest fenomen 
continua fins que la tensió és suficient per activar un nou sistema de lliscament, donant pas a 
una nova orientació. S’aniran succeint diferents orientacions i activacions segons el nombre 
de sistemes de lliscament que siguin presents en el monocristall. 
Per saber quins sistemes de lliscament són actius Taylor i Elam van desenvolupar un 
sistema de representació que té en compte els diferents plans i direccions cristal·lines per 
estructures FCC- Així doncs permet conèixer els sistemes segons els que el cristall es 
deforma en una direcció de càrrega donada. 
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Figura 4.13. Projecció estereogràfica estàndard [001] de Taylor i Elam per un cristall FCC. 
 
Els triangles de la projecció són, des d’un punt de vista cristal·logràfic, idèntics. Situant-se el 
punt de la tensió sobre la projecció dins d’un triangle, el sistema associat a aquest serà 
activat. Aquest mateix punt situat sobre la línia entre dos triangles donarà lloc a una activacio 
dels sistemes de lliscament corresponents. De forma anàloga, el punt en un vèrtex entre tres 
triangles donarà lloc a l’activació dels tres sistemes. 
El triangle amb els vèrtex en [001], [011] i [-111] és conegut com a triangle normal i és 
emprat per descriure el comportament general de l’estructura.  
 
4.5.5. Comportament plàstic: Teories de flux J2 
 
De forma general les teories de flux es poden caracteritzar per presentar una condició de 
cedència, que determina l’estat de tensions que marca l’inici de la deformació plàstica, amb 
una caracterització del comportament posterior a la cedència. En general aquest estudi 
implica el coneixement de la relació entre la tensió i la deformació i la variació de les 
condicions de cedència degudes a l’enduriment per deformació del material. 
 
La condició de cedència per sòlids continus exigeix que es defineixi una funció f(σ) depenent 
en aquest cas de la tensió σ, on el material respon elàsticament si 
0)( <σf   ó  0)( =σf  amb  0
.
<
∂
∂
ij
ij
f
σ
σ
  (4.9) 
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O de manera plàstica en tant que  
0)( =σf  amb  0
.
<
∂
∂
ij
ij
f
σ
σ
    (4.10) 
 
La funció 0)( =σf  es pot interpretar com una superfície en l’espai de tensions, de manera 
que totes les tensions contingudes en la superfície de cedència són elàstiques, mentre que 
les tensions sobre la superfície són plàstiques. 
 
La condició de cedència de Levy-Mises serà la que s’aplicarà al coure en la discussió que es 
farà a continuació. En (4.11) J2 correspon al segon invariant de de la component desviadora 
del tensor de tensions. 
0)( 22 =−= kJf σ      (4.11) 
 
D’altra banda k correspon a una constant per materials perfectament plàstics. El seu valor 
varia pels materials que s’endureixen per deformació. 
 
En la Figura 4.14 es pot apreciar la representació de la superfície de cedència en el cas 
d’una tensió biaxial simple en σ1 i σ3. 
 
 
Figura 4.14. Representació de la superfície de cedència particularitzada al cas del criteri de 
Von Mises en el pla principal de tensions σ1 i σ3. 
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De forma sintètica, pel cas dels metalls es pot particularitzar la condició de cedència 
representada per (4.8) de manera que satisfaci les següents condicions que defineixen el 
seu comportament  plàstic. 
 
• Independència de la cedència respecte la pressió hidrostàtica. 0)'()( == σσ ff  
• Isotropia del material. ),()( 32 JJff =σ  
• Simetria de la superfície de cedència. )()( σσ ff =−  
 
El criteri de Von Mises compleix amb totes les condicions enunciades, i addicionalment és 
independent del tercer invariant J3. La seva expressió en tensions principals ve donada per: 
 
[ ] 0)()()(
6
1)( 22132322212 =−−+−+−== kJff σσσσσσ  (4.12) 
 
La representació de la superfície de cedència en l’espai de les tensions principals s’aprecia 
en la Figura 4.15. En aquesta el cilindre correspon a la la condició de Von Mises amb el seu 
eix paral·lel a la línea hidrostàtica on  σ1 = σ2 = σ3, i la secció corresponent al pla desviador 
σ1 + σ2 + σ3 = 0. 
 
 
Figura 4.15. Superfície de cedència de Von Mises per un estat de tensions tridimensional. 
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Donades les condicions per a l’inici de fluència, és necessari descriure el comportament del 
material sotmès a diferents estats de tensions. Aquest pas es pot realitzar mitjançant una 
funció potencial descrita a partir dels diferents paràmetres i variables que caracteritzen el 
sistema.  Per cada punt del material es tindran el conjunt de tensions σij i la velocitat de 
deformació dεij/dt, que de forma conjunta permetran definir una funció potencial de 
plasticitat g. 
.
ε plij = 
ij
g
σ
λ
∂
∂.
     (4.13) 
 
D’aquesta manera la velocitat de deformació està lligada amb les tensions aplicades a 
través de la funció g i una funció escalar 
.
λ .  
 
El darrer aspecte a tractar és l’evolució de la funció de cedència durant la deformació 
plàstica. El comportament d’enduriment per deformació és característic d’aquesta etapa i per 
tant permet descriure-la. 
 
Per tal de simplificar els conceptes es concretarà el comportament d’enduriment al cas 
isòtrop. Així doncs l’evolució de la superfície de cedència en l’espai de tensions 
correspondria a un increment de la seva grandària tot mantenint la forma. 
Sense entrar en detalls i només enunciant les fonts, es pot aconseguir a partir de la condició 
de cedència de Von Mises (4.11), la funció de potencial plàstic (4.13) i definint unes tensions 
i deformacions efectives (funcions escalars extretes a partir de J2 i les deformacions 
plàstiques) generalitzar les relacions tensió – deformació uniaxials amb les triaxials. Es tindrà 
doncs una expressió per la tensió tal que  
 
σ = E·ε per ε ≤ εys  ó  σ = σ0·εn per ε ≥ εys   (4.14)  
 
El comportament elàstic vindrà caracteritzat per l’equació esquerra de (4.14) mentre que la 
segona part descriu el comportament plàstic. L’exponent n és el coeficient d’enduriment. 
Per tal de tenir continuïtat en  ε = εys es requereix que σ0= σys(1-n) En. En la figura 4.16 es 
resumeix mitjançant un gràfic el comportament esmentat. 
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Figura 4.16. Representació del comportament d’un sòlid d’acord amb la llei potencial 
d’enduriment per deformació. 
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4.5.6. Comportament plàstic: Teories de plasticitat cristal·lina. 
 
De forma anàloga al cas de les teories de flux J2, es poden definir les tres característiques 
corresponents a l’inici de la cedència, l’evolució del material en sotmetre’l a esforços, i 
l’enduriment. 
 
La llei d’Schmid constitueix la base per establir la condició de cedència d’un material segons 
la teoria de la plasticitat cristal·lina. Per un sistema de lliscament donat, el flux plàstic s’inicia 
en el moment en que la tensió de cisalla supera un valor crític css )()( ττ = .  Aquest 
comportament és típic per materials metàl·lics a temperatura ambient. 
  
Tenint en compte que la llei d’Schmid es refereix a tensions de cisalla, s’haurà de trobar una 
relació entre aquestes tensions i la velocitat de cisallament per veure l’evolució del material 
durant la deformació plàstica. Es defineix la escissió solucionada )(sτ  per un sistema de 
lliscament donat (s) tal que 
 τ (s) = ( σ·n (s) )·g (s)    (4.15) 
 
On en aquest cas σ correspon al tensor de tensions, i g(s) és la tensió de cisalla crítica 
instantània pel sistema s. Per tant tenint en compte que css )()( ττ =  i suposant que es 
compleix que 0
)(
>
dt
d sτ
 aleshores  existirà una γ  tq 0
)(
>
dt
d sγ
. Serà necessari doncs 
determinar el valor de la velocitat de cisallament inicial.  
 
Per tal de trobar aquesta velocitat de cisallament s’emprarà la relació d’Orowan, que permet 
inferir el comportament plàstic macroscòpic d’un material a partir del comportament individual 
de les seves dislocacions. Per això cal considerar un paral·lelepípede que conté una 
dislocació d’aresta paral·lela a la seva amplada l. Aquesta en travessar el paral·lelepípede al 
llarg d’un diferencial de longitud dx , deixarà  dues marques d’amplada b, equivalent al mòdul 
del vector de burgers, a ambdues cares perpendiculars al pla de lliscament tal i com es 
mostra en la figura 4.17. 
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Figura 4.17. Paral·lelepípede sotmès a cisallament degut a una dislocació d’aresta. 
 
Seguint les indicacions de la figura 4.17 es pot extreure fàcilment que l’element diferencial de 
cisalla és  
dxhbL
Llh
l
h
bd m ·ργ ===     (4.16) 
 
On s’ha emprat la definició de densitat de dislocacions extenent-ho al cas de dislocacions 
mòbils, amb el que s’obté la densitat de dislocacions mòbils ρm. Si es té en compte la variació 
amb el temps d’aquests paràmetres s’arriba a l’expressió per a la velocitat de cisallament. 
 
 
vbm ·
.
ργ =      (4.17)  
 
On v representa la velocitat de desplaçament de la dislocació. 
 
Havent relacionat l’escissió solucionada amb la velocitat de cisallament, es pot procedir a 
observar el comportament del material en l’enduriment per deformació. 
 
L’expressió general de l’enduriment per deformació en la plasticitat cristal·lina ve 
representada per  
∑=
β
β
αβ
α γτ
dt
dh
dt
d c )()(
    (4.18) 
 
Estudi micromecànic de recobriments metàl·lics prims sotmesos a variacions tèrmiques; simulacions per elements finits utilitzant un model de plasticitat cristal·lina Pàg. 49 
 
On hαβ correspon a la matriu d’enduriment. Pel  cas d’un únic sistema de lliscament, la matriu 
d’enduriment, equivaldria a una matriu de rigidesa. S’ha de fer notar que l’enduriment no 
només té lloc com a conseqüència del lliscament de dislocacions en un sistema (s), 
considerat “autoenduriment”, si no que també degut a l’activitat d’un sistema secundari de 
lliscament (β). Aquest fenomen rep el nom de “enduriment latent”.  Conseqüentment 
l’enduriment s’assoleix en el sistema primari α fins i tot no estant aquest actiu, degut a 
l’activitat del sistema secundari β.  En (4.19) els termes creuats corresponen a l’enduriment 
latent, mentre que l’autoenduriment ve representat pel primer terme de la banda dreta de la 
igualtat. 
dt
dh
dt
dh
dt
dh
dt
d n
n
c
)(
1
)2(
12
)1(
11
)1(
...
γγγτ
+++=    (4.19) 
 
Tot i que l’expressió genèrica per l’enduriment té a priori una formulació senzilla, la dificultat 
per descriure el comportament real rau en definir una matriu d’enduriment adient. Depenent 
de l’aplicació a que es dediqui l’estudi es farà servir un o altre model. Els més representatius 
són comentats breument.  
 
 
• Model PAN (Pierce, Asaro i Needleman). 
 
En aquest model la principal característica és l’ús de la deformació de cisalla total 
 
∑∫=
α
αγγ dt
dt
d
·
)(
     (4.20) 
 
per tal de resoldre la matriu d’enduriment descrita per (4.21) 
 
0
02
0 sec ττ
γ
αα
−
=
c
hhhh  ; αααβ qhh =   (4.21) 
On q és el paràmetre d’enduriment latent i tendeix a valdre 1.4 en la majoria de casos. 
La secant hiperbòlica tendeix ràpidament a 1. 
 
• Model BW (Bassani i Wu). 
Pàg. 50  Memòria 
 
 
La matriu d’enduriment presenta un comportament tal que el primer membre correspon a 
l’auto-enduriment i el segon a l’enduriment latent. 
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El terme d’auto-enduriment conté la tangent hiperbòlica que ràpidament decau a zero. La 
decaiguda ve governada per γ0 per una deformació de cisalla donada actuant en el sistema 
secundari β. fαβ és la matriu d’interacció de dislocacions entre les dislocacions del sistema 
primari α i les del secundari β. 
 
Les prediccions teòriques s’han contrastat amb els resultats experimentals, i el resultat ha 
estat un acord significatiu entre ambdós resultats. Tenint en compte els models exposats es 
pot interpretar la gràfica tensió - deformació per un monocristall d’estructura FCC. 
 
 
Figura 4.18. Corba per una tracció simple d’un monocristall FCC orientat per a un lliscament 
simple inicial. 
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En la figura 4.18 s’aprecia que hi ha tres graus de deformació en aplicar una càrrega. La 
primera etapa denominada stage I correspon a un lliscament en un únic sistema, on 
l’enduriment és molt petit. Per sistemes altament asimètrics el plateau pot ser marcadament 
més perllongat, ja que només un sistema de lliscament és actiu durant aquesta etapa. 
En la següent etapa (stage II) hi ha un increment gradual del nombre de sistemes de 
lliscament, que comporta un enduriment important i en molts casos gairebé independent de 
la temperatura.o de la velocitat de deformació. Aquest comportament és anàleg als sistemes 
altament simètrics, ja que tots els plans de lliscament s’activen simultàniament.  
Durant la tercera etapa (stage III) l’alta densitat de dislocacions s’activa el fenomen de cross-
slip, que és un procés tèrmicament activat. Aquest facilita el moviment de les dislocacions 
bloquejades reduint el ràtio d’enduriment.  
 
Hi ha diferents mecanismes responsables de la deformació plàstica representada pels 
models exposats i que tenen el comportament de la figura 4.18. El domini d’un o altre 
mecanisme en la deformació depèn de l’estructura cristal·lina, la temperatura, de la història 
del material i de l’abast de la deformació a aplicar. Altrament parlar de deformació plàstica és 
equivalent a parlar de dislocacions, per tant per seguidament s’enunciaran els diferents 
fenòmens associats a les dislocacions que donen lloc a la deformació plàstica.  
 
• Producció de dislocacions segons Frank i Read. 
• Fricció en la xarxa. 
• Aniquilació. 
• Formació d’unions. 
• Dissociació. 
• Lliscament creuat (cross-slip). 
 
No s’ha volgut entrar en l’explicació explícita dels mecanismes ja que el model matemàtic 
emprat en la simulació que dona peu als resultats d’aquest projecte, no representa 
explícitament els referents reals als que es fa esment en aquest llistat. Es procedirà 
directament a quantificar les bases fenomenològiques corresponents a l’enduriment per 
deformació i per tant a fer referència als resultats representats per la figura 4.18. 
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L’expressió per la tensió de cisalla crítica basant-se en els diferents mecanismes llistats serà  
 
ραµτ bc =       (4.23) 
 
On α correspon a la constant de proporcionalitat que acostuma a ser de l’ordre de 0.3, µ és el 
mòdul de cisalla, b és el vector de Burgers i ρ la densitat de dislocacions. 
 
Aquesta equació indica que la densitat de dislocacions és la principal variable en 
l’enduriment per deformació. D’altra banda (4.23) pot ser reescrita en forma matricial de 
manera que  
)()( β
β
αβ
α ρµτ ∑= abc     (4.24) 
 
Sent aαβ la matriu de proporcionalitat que fa la funció de la constat α. És així mateix necessari 
considerar  
.
21
.
)·( γρρρ kk −=      (4.25) 
 
Així doncs a mesura que hi ha un increment de la cisalla, 
.
ρ s’incrementa com a l’arrel 
quadrada de ρ i decreix linealment amb ρ. El primer efecte és degut a la multiplicació de 
dislocacions, mentre que el segon ve donat per l’aniquilació o el lliscament creuat. 
De forma semblant amb el que s’ha fet amb la tensió de cisalla crítica, es pot reescriure 
(4.25) de forma matricial, tal que  
 
.
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Substituïnt (4.26) en la derivada de (4.25) s’obté  
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Aquesta equació proporciona la correspondència entre la matriu d’enduriment hαβ i la matriu 
d’interacció (amb autèntic significat físic) aαβ. 
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4.6. Mesura indirecta de tensions 
El desenvolupament i consideracions per obtenir una expressió empírica i enginyeril, 
ve lligada intrínsecament amb les propietats elàstiques del material. L’equació d’Stoney 
s’obté i s’aplica, basant-se en la hipòtesis que el material a observar és elàstic.  
 
La raó d’emprar la mesura de corbatura com a indicador de les tensions residuals en el 
material, és que no hi ha forma de mesurar directament l’estat de tensions del combinat capa 
fina-substrat. Els mecanismes més acurats es basen en la indentació i la posterior inferència 
de les tensions. Tot i que degut al caràcter superficial i l’efecte del substrat, actualment és 
complicat donar valors quantitatius amb una alta fiabilitat. 
 
4.6.1. La fórmula d’Stoney per a mesurar la corbatura 
 
Per tal d’estudiar l’efecte de les tensions, i les corbatures dels materials en capa fina 
associades a aquestes, s’utilitza un mètode de càlcul desenvolupat per Stoney el 1909. 
 
Es suposa que una capa fina és lligada a una superfície o a un substrat de gruix uniforme hs. 
S’assumirà que el substrat té forma de disc circular de radi R, tot i que els resultats que 
s’obtindran seran independents de la forma o límits del substrat. 
 
Es parteix de col·locar un sistema de coordenades cilíndric amb l’origen en el centre del disc, 
amb l’eix z perpendicular a la superfície d’aquest. Per tant z=0 serà a la meitat del gruix del 
disc, i la capa fina es trobarà a una alçada hs/2. El substrat serà prou prim per fer bona 
l’aproximació hs << R, i la capa fina complirà una relació semblant respecte el substrat. 
Aquesta patirà una deformació de desajust d’incompatibilitat d’origen elàstic en relació al 
substrat. L’origen podrà ser degut a efectes d’expansió tèrmica, desajust per l’epitaxialitat, 
transformacions de fase, reaccions químiques, adsorció d’humitat, o d’altres efectes físics. 
Sigui com sigui, es tractarà d’esbrinar la corbatura elàstica del substrat induïda per les 
tensions associades a  aquests deformacions incompatibles entre la capa fina i el substrat. 
Per situar idees i facilitar el procés se suposa que la deformació de desajust és una expansió 
o compressió del pla corresponent a la intercara substrat-capa fina. Aquest substrat es 
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considerarà alhora com un material sòlid elàstic isòtrop amb un mòdul elàstic Es  i un 
coeficient de poisson νs. El mòdul de cisalla elàstic serà doncs µs = ½ Es/(1+ νs). 
 
S’assumeix que la deformació es produeix de manera que inicialment el substrat es troba 
separat de la capa fina, sense tensions ni deformacions, tal i com es mostra en la figura 4.19.  
 
La força isòtropa de membrana f, amb dimensions de força/longitud és mantinguda sobre la 
capa per mitjans externs. La magnitud d’aquesta força és tal que indueix la deformació de 
desajust en la capa fina que roman lliure. Si apareix una incompatibilitat deguda a una 
deformació de transformació lliure de tensions en la capa fina respecte el substrat, aleshores 
la deformació de desajust elàstica i la deformació de transformació lliure de tensions són 
iguals en magnitud però de signes oposats. 
La capa tensionada es posa en contacte en aquestes condicions amb el substrat i s’enganxa 
a ell. Després es relaxen les tensions dels mitjans que sostenien la capa fina. És durant el 
procés de relaxació que apareixen les deformacions en el material. 
 
 
 
 
Figura 4.19. La capa fina i el substrat són separats però amb la força  f  actuant sobre la 
capa fina, de manera que la deformació és igual a la deformació de desajust. Aquesta 
càrrega dona lloc a un estat de tensions biaxials en cada punt del material, reflexat amb 
magnitud σ en l’element de la dreta de la figura. 
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L’anàlisi del substrat es du a terme fent un seguit d’assumpcions. 
 
• El substrat es deforma d’acord amb les hipòtesis de Kirchoff de la teoria de làmines, amb 
la consideració que la component normal de la tensió σzz és nul·la a tot a reu, i les línies   
materials són rectes i perpendiculars al pla mig del substrat abans i després de la 
deformació, amb el que εrz = εθz = 0. 
 
• Totes les components del gradient de desplaçament són molt petites en comparació a la 
unitat en el substrat de manera que la teoria lineal de l’elasticitat és aplicable. 
 
• Les propietats del sistema capa fina-substrat són tals que el material de la capa fina 
contribueix de manera negligible a la rigidesa global. 
 
• La força f de membrana en la capa fina és un paràmetre del sistema determinat només 
per la deformació de desajust, i el canvi en la magnitud de la força de membrana degut a 
la deformació del substrat és petita comparada amb la magnitud  de f. 
 
Algunes assumpcions són referides directament a la pròpia deformació, amb el que es 
considera el següent. 
 
• La deformació és simètricament axial de maner que εrθ = 0 a tot arreu i tots els camps són 
independents de θ. 
 
• La corbatura de la superfície del pla mig del substrat k és espacialment uniforme. 
 
•   La deformació en el pla del pla mig és una extensió uniforme i isòtropa ε0, de manera 
que εrr(r,0) = εθθ(r,0) = ε0. 
 
• Efectes de llindar localitzats en la perifèria de la capa fina, la zona principal de 
transferència de càrregues entre la capa fina i el substrat, poden ser ignorats com a 
mínim inicialment.  
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Com a resultat de la simetria i la invariància translacional, la deformació del pla mig és de 
tipus esfèric. Aquesta és una bona aproximació tenint en compte que el material és 
aproximadament isòtrop i la deformació és petita. 
 
Tenint en compte les característiques del sistema que s’han exposat, la densitat d’energia de 
deformació per a qualsevol punt del substrat es pot expressar en termes de components de 
deformació no nul·les. 
[ ]θθθθ εενεενµ rrsrrsszrU 21),( 22 ++−=     (4.28) 
 
Per deformacions petites les deformacions elàstiques que apareixen en (4.7) poden ser 
expressades en termes de u(r) i w(r), components de desplaçament radial i transversal, 
respectivament, dels punts sobre el pla mig del substrat de manera que  
 
εrr(r,z) = u’(r) - zw’’ ; εθθ(r,z) = )(')(1 rw
r
z
ru
r
−     (4.29) 
on el superíndex prima indica que s’ha diferenciat respecte l’argument. 
 
L’estratègia a seguir consisteix en seleccionar formes paramètriques per u(r) i per w(r), i 
aleshores utilitzar el principi de l’energia potencial estacionària per tal de determinar els 
valors òptims dels paràmetres involucrats a fi de minimitzar l’energia potencial. Per deflexions 
petites, la deformació radial i la deformació transversal són desacoblades i una elecció pel 
pla mig pot ser 
U(r) = ε0r ; w(r) = ½ kr2     (4.30) 
 
On k representa la corbatura, o la inversa del radi de corbatura, del pla. Aquesta elecció és 
raonable perque, en absència d’efectes de límit, els punts sobre el pla mig són indistingibles i 
per tant la corbatura ha de ser espacialment uniforme sobre el pla mig. La tensió normal en 
el pla és εθθ = εrr = ε0 – kz on ε0 representa la deformació extensional del pla mig del substrat i 
kz denota la deformació extensional deguda a la flexió en un punt z qualsevol respecte el pla 
mig del substrat. Donat que l’estat de la deformació clau és equi-biaxial en cada punt del 
substrat, la resistència a la deformació pot ser representada en termes del mòdul elàstic 
biaxial del material substrat, que ve representat per Ms. En un material isòtrop, el mòdul 
elàstic biaxial és el ràtio entre la tensió equi-biaxial i la deformació equi-biaxial.  
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En l’exemple que ens ocupa la dependència del mòdul elàstic Es i el coeficient de Poisson νs 
es fan evidents si s’expressa la deformació extensional εrr en el pla mig del substrat de 
manera que, 
 
s
rr
s
rr
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rr
rr MEE
σσ
ν
σ
ε =−=     (4.30) 
 
i de manera semblant es procediria per la direcció circumferencial o per qualsevol altra 
direcció en el pla mig. Per això el mòdul elàstic biaxial del substrat serà Ms= Es/(1- νs).  
 
La densitat d’energia de deformació al llarg de tot el substrat és U(r,z)= Ms(ε0 -  kz)2 on Ms 
correspon al mòdul biaxial del substrat. L’energia potencial total del substrat ve representada 
per la part inferior de la Figura 4.19, tot seguit a la relaxació de l’agent extern s’obté 
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On el signe del terme de l’energia potencial externa ve determinat pel fet que el substrat és 
deformat negant la força de membrana f  tal i com s’indica en la Figura 4.19. Dins la classe 
de deformacions permissibles, la deformació d’equilibri del pla mig, representada per ε0  i k, 
és la que entrega tota l’energia potencial V estacionària respecte les variacions dels seus 
arguments, que són, 00 =∂∂ εV  i 0=∂∂ kV . Es pot extreure de (4.31) que  
sshM
f
−=0ε        (4.32) 
I de la mateixa manera 
2
6
sshM
fk =       (4.33) 
El signe de la corbatura és el mateix que el de f. Pel cas de tensions de desajust de tracció, 
la cara del substrat que és lligada a la capa fina serà còncava, mentre que per tensions de 
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desajust compressives, la cara del substrat lligada a la capa fina serà convexa. Si hf és el 
gruix de la capa fina aleshores la tensió mitjana en la capa fina σm serà 
f
m h
f
=σ        (4.34) 
 
L’expressió per la corbatura en (4.33) és la fórmula d’Stoney, que relaciona la corbatura amb 
la tensió en una capa fina (Stoney 1909). L’anàlisi original d’Stoney de les tensions en les 
capes fines dipositades en substrats rectangulars es basaven en estats de tensió uniaxials. 
Conseqüentment l’expressió (4.33) pot ser aplicada en situacions en las que el desajust 
derivi d’efectes inelàstics. Tot i així, la relació (4.33) està basada en  el concepte d’Stoney 
com a idea general, i ha esdevingut coneguda com a fórmula d’Stoney. 
La importància de la fórmula és que la relació entre la corbatura k i la força de membrana f 
és independent de les propietats del material de la capa fina. La deformació de desajust 
elàstica εm corresponent  a una tensió σm donada per (4.35) és  
ff
m hM
f
=ε      (4.35) 
 
On Mf és el mòdul elàstic biaxial de la capa fina i hs és el seu gruix. La fórmula d’Stoney 
(4.33) actua com a pedra angular en els treballs experimentals en els que els valors de la 
tensió són inferits a partir de mesures de la corbatura en capes fines enganxades a 
substrats. Més endavant es farà esment de diferents tècniques emprades amb aquesta 
finalitat. 
 
Per a la seva aplicació a nivell pràctic i per la realització de mesures experimentals, a partir 
de les expressions (4.33) i (4.34) es pot deduir fàcilment la tensió mitjana que suporta una 
capa fina deguda a les tensions de desajust, o quina seria la corbatura en funció d’una tensió 
coneguda. L’expressió resultant mostra la relació de la tensió, per un substrat de gruix hs 
amb un material en capa fina de gruix hf , amb la variació de corbatura en un estat de 
tensions biaxial. 
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4.6.2. Efecte de la relació entre gruixos de la capa fina i el substrat en la 
corbatura 
 
En l’apartat anterior s’ha obtingut l’expressió per la fórmula d’Stoney tenint en compte totes  
les consideracions necessàries i desplegant una important maquinària matemàtica i 
cognitiva. Aprofitant els coneixements exposats, en aquest punt s’ometran els 
desenvolupaments necessaris per obtenir una relació que permeti establir els rangs de 
validesa de l’anterior equació.  
El fet de simplificar radicalment el contingut teòric és degut a que no es vol carregar el lector 
amb explicacions reiteratives. A nivell pràctic interessa l’ús de l’expressió final com a mètode 
de validació més que com a objecte final de recreació teòrica. 
 
L’objectiu, con en el punt anterior, és aconseguir una relació entre la corbatura induïda k i la 
deformació de desajust elàstica εm en el pla mig, així com amb diferents paràmetres del 
sistema. 
 
L’estat del sistema ve representat per la Figura 4.20, en la que es pot observar com es 
sotmet al conjunt capa fina-substrat a una tensió de tracció artificial per mantenir la 
deformació de desajust elàstica εm. El substrat en aquest estat no es troba deformat. La 
tracció necessària per mantenir aquesta configuració és σm=Mf εm, i l’efecte que té és fer 
compatible la capa fina amb el substrat no deformat. No hi ha interacció entre la capa fina i el 
substrat al llarg de la intercara que comparteixen durant aquest estat. 
En aquest moment s’elimina la tensió artificial externa donant lloc a una relaxació i 
conseqüent deformació tal i com s’aprecia en la part inferior de la Figura 4.20. 
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Figura 4.20. La tensió de tracció aplicada σm compensa la deformació de desajust elàstica.  
En retirar aquesta tensió el sistema capa fina-substrat es corba.  
 
Tal i com s’ha dit anteriorment, es manté l’ús del les eines i consideracions emprades en el 
punt 4.5.3. amb el que s’ha d’introduir l’efecte del gruix en el càlcul de l’energia potencial 
total. Per tant es pot arribar a la relació (4.16) tal que s’obté la desviació respecte la fórmula 
d’Stoney en corbatura. 
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 De manera semblant la deformació extensional al pla mig serà la donada per 
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On els factors 
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corresponen  a la corbatura i deformació extensional del pla mig en la configuració emprant 
les equacions (4.33) i (4.32) respectivament. Per tant la corbatura o deformació extensional 
limitant és la corresponent al cas donat per la fórmula d’Stoney, pel límit en que hf / hs  0 
implica que k / kSt  1 en (4.37) i l’equivalent per la deformació en (4.38). 
 
Per calcular la influència del ràtio de gruixos, es pot procedir de dues formes. Fent un 
desenvolupament en sèrie de potències de (4.37) respecte hf / hs, per qualsevol valor de 
Mf/Ms, amb el que s’obté  
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De manera que proporciona una indicació del rang de validesa de la equació d’Stoney. Més 
concretament es pot quantificar la desviació respecte a l’expressió inicial en (4.33), i per tant 
corregir l’efecte de no tenir un gruix infinit de substrat. 
 
L’altre mètode consisteix en establir un marge de tolerància amb el que es vol conèixer el 
resultat de la fórmula imposant un rang de valors pel quocient de gruixos i de mòduls elàstics 
biaxials. A partir de (4.37) es pot saber el rang d’aquests quocients de manera que la 
següent expressió sigui inferior a un percentatge X desitjat. 
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Un exemple d’aquesta relació es mostra a la Figura 4.21. En general es pot observar que hi 
ha una dependència entre ràtios de gruixos i de mòduls elàstics biaxials. 
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Figura 4.21. Conjunt de valors de ràtios de gruixos i mòduls elàstics biaxials que compresos 
entre les dues línies i l’eix de coordenades tenen una desviació del 10% respecte la fórmula 
d’Stoney. Extret a partir de (4.36). 
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4.7. Mesura de la corbatura 
La finalitat de mesurar la corbatura d’un material en capa fina consisteix en poder 
conèixer la força de membrana f a partir de la corbatura del substrat mitjançant la fórmula 
d’Stoney. També pot ésser interessant per conèixer propietats de transport electrònic i òptic, 
però aquests aspectes s’escapen de l’abast de la present memòria. 
 
Si bé hi ha una àmplia varietat de tècniques per a mesurar la corbatura de materials 
disposats en capes fines, es farà un breu recull de les que, per extensió en la seva aplicació, 
són més representatives. Val a dir també que donat el caràcter simulat de les proves que 
composen la part experimental del projecte, alguns dels mètodes presentats són 
inaplicables, i per tant la seva inclusió és a títol informatiu i comparatiu. 
 
Bàsicament les tècniques de mesura de corbatura per materials en capa  fina es poden 
dividir en quatre grups. 
 
• Mètodes  mecànics. 
• Mètodes capacitius. 
• Mètodes òptics. 
• Mètodes difractius amb raigs-x. 
 
A excepció de la difracció amb raigs-x els altres tres mètodes es caracteritzen per mesurar la 
deflexió respecte al pla en que es trobava el material en les condicions inicials.  
 
No s’acostuma a mesurar la corbatura a altes temperatures mitjançant els mètodes mecànics 
ni capacitius. Tampoc són normalment utilitzats quan hi ha fluctuacions importants de 
temperatura. De la mateixa manera no s’utilitzen en la mesura in situ durant la deposició de 
la capa fina. Això és degut a les limitacions físiques de les cambres i la pèrdua de resolució 
associada als muntatges necessaris per incorporar aquests sistemes. 
Respecte als mètodes difractius amb raigs-x el cost i els requeriments de seguretat són els 
elements que limiten l’aplicació a nivell pràctic d’aquestes tècniques. 
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Els mètodes òptics per tant són els candidats que aporten una major versatilitat i 
funcionalitat, obviant problemes i limitacions dels altres mètodes. Tot i això, cada mètode 
òptic específic te les seves característiques pròpies que cal tenir en compte segons l’estudi 
que calgui realitzar. 
 
4.7.1. Mètodes mecànics 
 
El mètode mecànic més simple i comunament emprat, consisteix en rastrejar la superfície del 
sistema capa fina – substrat en la direcció radial, de manera que la punta de l’agulla faci 
contacte amb el sistema. S’enregistra aleshores la variació en alçada respecte el pla inicial 
(w(r)),  considerat a alçada zero, en funció de la distància radial r. Aquestes dades permeten 
obtenir el radi de corbatura ρ, o directament la seva inversa k la corbatura a partir de la 
relació. 
2
2 )(1
dr
rwdk ==
ρ
     (4.42) 
Generalment s’ha de tenir en compte que el substrat no és perfectament pla, i per tant per 
aplicar la fórmula d’Stoney (4.33) s’haurà de fer una mesura prèvia de la corbatura 
addicionalment a la mesura posterior a la deposició de la capa fina o assaig. Per tant es 
podrà trobar la tensió mitjana de la capa fina en funció del radi de corbatura del substrat 
sempre que el gruix de d’aquest sigui prou gran en comparació al de la capa fina. 
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4.7.2. Mètodes capacitius 
 
Els mètodes de mesura a partir de tècniques capacitives es basen en la variació, respecte un 
punt de referència, de la capacitat d’una sonda que.  Aquest mètode no presenta necessitat 
de tocar la mostra. La variació de capacitat es mesura com el cas anterior en la direcció 
radial, i es pot transformar en la corresponent funció w(r) per tal d’obtenir la corbatura 
mitjançant (4.42).  
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La relació entre deflexió respecte el pla inicial i la capacitat de la sonda es pot inferir si es fa 
una analogia amb els condensadors planoparal·lels. En aquests la capacita ve donada per 
l’expressió 
d
SC rεε 0=      (4.44) 
 
On 0ε i rε corresponen a la permitivitat en el buit i la relativa del medi respectivament. S és la 
superfície de les plaques i d la distància entre elles. D’aquesta manera es pot apreciar la 
variació de la capacitat en funció de la distància entre plaques, equivalent a la deflexió 
respecte el pla inicial.  
 
4.7.3. Mètodes òptics 
 
Es considerarà de forma sintètica una mostra de diferents tècniques per tal d’il·lustrar al 
lector, i tenir en compte quins són els factors que intervenen en les mesures. 
 
Mètode d’escombrat làser:  Emprat per la mesura in situ de la tensió en la deposició sobre 
wafers de silici en la industria microelectrònica. El substrat és subjecte en un punt tal que la 
seva posició i orientació és coneguda. Basat en la mesura de l’angle de reflexió 2θ d’un feix 
làser emès sobre el substrat i recollit per un detector sensible a la posició. Aquest angle és 
mesurat en funció de la distància r respecte un punt de referència. 
 
 
Figura 4.22. Esquema del sistema de mesura d’escombrat làser. 
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La corbatura està relacionada amb l’angle de deflexió a través de (4.45) 
 
dr
rd
dr
rwdk )()(1 2
2 θ
ρ ===      (4.45) 
 
Sensor de tensions òptic multifeix: Un  sistema làser més sofisticat que l’anterior en el que 
s’utilitzen diferents feixos paral·lels que incideixen sobre la mostra a estudiar i són captats per 
una càmara CCD que fa el fet de detector de posició. La mesura de la corbatura es fa sobre 
una línea del substrat, i s’obté a partir de la deflexió relativa dels diferents feixos reflexats 
sobre els diferents punts. Degut al posterior tractament digital, es poden associar els píxels a 
cada punt obtenint grans precisions. 
 
 
Figura 4.23.  Sistema de mesura multifeix. La separació en feixos paral·lels s’aconsegueix 
gràcies a l’etalon, un filtre de banda estreta que consisteix en dos miralls parcialment 
transmissors separats per una distància específica. El seu funcionament és basat en la 
interferència.  
 
L’expressió que permet obtenir la corbatura tenint en compte que Ф és l’angle de reflexió 
dels làsers, L la distància mostra – CCD, D és la distància mitjana entre rajos reflexats 
adjacents i Do la distància mitjana inicial d’aquests, serà 
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Mètode de la xarxa reflectida: Es col·loca una xarxa plana a una distància coneguda de la 
superfície de la mostra completament il·luminada i la reflexió de la imatge es capta amb una 
càmera CCD a través d’un forat tal i com es mostra en la figura 4.24(a). Les tensions en el 
substrat provoquen la distorsió de la imatge reflectida de la xarxa, amb el que es pot inferir la 
corbatura. 
 
 
Figura 4.24. (a) Esquema del muntatge. (b) Consideracions geomètriques. 
 
En aquest cas i tenint en compte les consideracions geomètriques necessàries reflectides en 
la figura 4.24 (b), es pot obtenir la corbatura. 
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5. Modelització de l’assaig 
5.1. Introducció l’anàlisi per elements finits 
El mètode d'Anàlisi d'Elements Finits (FEA) per computador és una eina de càlcul per 
resoldre equacions diferencials molt utilitzada en l’enginyeria i la física. Consisteix en crear un 
model (cos, estructura o domini contigu) degudament simplificat i informatitzat d’un objecte o 
conjunt d’objectes, sotmetre’l a una sol·licitació degudament simplificada i analitzar-ne uns 
resultats específics. Fins aquí res no fa pensar que no es pugui fer amb llapis i paper. El que 
diferencia el FEA és un pas intermedi anomenat mallat (o discretització) que permet dividir 
geomètricament l'objecte en molts i molt petits dominis interrelacionats (elements finits) per 
nodes. D’acord amb aquestes relacions d’adjacència es relaciona un valor conjunt de 
variables incògnites definides en cada node i denominades graus de llibertat (DOF). El 
conjunt de relacions entre el valor d’una determinada variable entre els nodes es pot escriure 
en forma de sistema d’equacions lineals o linealitzades. La matriu d’aquest sistema 
d’equacions s’anomena “matriu de rigidesa”. El nombre d’equacions d’aquest sistema és 
proporcional al nombre de nodes. 
 
Aquests dominis tractats un per un permeten models molt senzills i fàcils d’analitzar i, tenint 
en compte totes les seves interrelacions gestionades per la potència de càlcul de l’ordinador, 
permeten la simulació d’objectes de geometries complexes, fenòmens d’evolució llarga en el 
temps, grans deformacions, canvis de topologia en el model, etc. 
 
A més a més de tractar problemes de mecànica de sòlids o de medis continus, aquest 
mètode de càlcul és molt utilitzat en fluidodinàmica, difusió de calor i en el camp 
d’electromagnetisme ja que és difícil trobar solució analítica i l’anàlisi per elements finits és la 
única alternativa pràctica. Cal dir que una important propietat del mètode és la convergència; 
si es consideren particions d’elements finits successivament més petites, la solució numèrica 
calculada convergeix més ràpidament cap a la solució exacta del sistema d’equacions. 
 
Així doncs amb l'estudi d'un objecte amb FEA, es pretén preveure’n el comportament, trobar-
hi possibles interaccions no previstes amb el seu entorn, verificar i millorar-ne el disseny, 
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abaratir-ne la producció, etc. D'aquesta manera l’usuari és capaç d'assolir gran part de les 
especificacions del client sense haver de crear un prototip o una presèrie. 
 
En general, a la indústria, hi ha dos tipus d'anàlisis: 2D i 3D (dos i tres dimensions). Els temps 
de càlcul en modelitzacions 2D són notablement més curts però la precisió dels resultats se'n 
recent, cosa que fa que estigui caient en desús en gran part d'aplicacions. 
 
En qualsevol dels escenaris anteriors, el programador pot inserir una gran quantitat 
d'algoritmes que fan que el sistema es comporti linealment o no linealment. En els càlculs 
lineals és força més senzills i generalment no tenen en compte fenòmens físics importants 
com la deformació plàstica dels materials, fenòmens de contacte entre objectes, histèresi, 
propagació de fissures, processos de fractura, etc. que el càlcul no lineal si que poden 
modelitzar i obtenir-ne resultats relativament ajustats als assaigs. 
 
Així doncs ABAQUS és el nom comercial d’un software que aprofita la potència dels 
ordinadors per tal de facilitar la feina a l’usuari. El programa està format bàsicament per 2 
mòduls: el de disseny (ABAQUS CAE) i el de càlcul (ABAQUS Standard) 
 
5.2. Equips i eines informàtiques per les simulacions 
S’han utilitzat 2 estacions de treball per realitzar tots els càlculs de les simulacions 
• Workstation Dell Precision 380 proveïda d’un processador Pentium D (Dual Core) a 
3GHz, 4GB de RAM, disc dur SCSI de 73Gb 
o ABAQUS v6.5.1 sobre Windows XP SP2 
o Paquet Office XP 
o Adobe Photoshop CS2 
• Workstation/servidor DELL PowerEdge 1900 amb 2 processadors XEON E5345 
Quad Core a 2,33Ghz amb 4Gb de RAM amb 3 discs durs SCSI en RAID de 73GB 
cada un. 
o ABAQUS v6.5.1 sobre Windows Server 
o Total Commander 
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5.2.1. Descripció de les malles, condicions de contorn i camps 
A continuació es mostren els 2 tipus de models utilitzats per poder dur a terme el nostre 
estudi a partir d’assaig de refredament simulat. Es tractaran tant els models de volum 
representatiu com el model delimitat (finit). La raó que s’hagin utilitzat 2 models és per poder 
fer comprovacions i també per la facilitat d’extreure dades (corbatures o tensions) en cada 
cas, tal com s’explica a continuació: 
 
5.2.2. Model de volum representatiu 1/32 
Aquest model cronològicament neix el primer, no obstant és el que presenta major 
complexitat a l’hora d’explicar. Una de les idees principals en començar el projecte era poder 
resoldre tots els aspectes utilitzant un sol model i en el mínim temps de càlcul possible. 
Aquest va voler ser el de volum representatiu. Consisteix en un diferencial d’un model finit de 
tal manera que amb menys elements es pot representar un component 
de dimensions d’àrea infinitament gran tal com s’explica a continuació. 
Veure fig. 5.1 
 
Així doncs per poder utilitzar un model diferencial que equivalgui a un 
d’infinitament gran per tal de que no estigui afectat per l’efecte vora 
caldrà donar-li unes restriccions als seus límits. És aquí on recau el 
major problema d’aquest model i el que realment li dóna raó de ser. 
 
El que es necessita és que el diferencial de model estigui lligat en 
deformacions (restringit “constrained”) per les seves 4 cares laterals 2 a 
2 amb la cara oposada respectiva. Per saber com funcionen aquestes 
restriccions es pot veure a la fig 5.2. Per tal de dur a terme aquest lligam 
de deformacions entre les cares, el programa ABAQUS en l’apartat de 
constriccions conté una opció de posar equacions per tal de restringir el 
moviment dels nodes en la direcció que ens interessen. 
 
 
 
Fig.  5.1. Model de volum representatiu llarg 
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A continuació es defineix el model pel que fa a característiques: 
• Dimensions: 20x20x132 unitats (direccions 1, 2, 3 respectivament) 
o De les 132 unitats de la direcció 3; corresponen 128 al substrat de Silici i 4 a 
la capa de Coure tal com es diferencia pel color en la fig 5.1 
o Relació recobriment-substrat 1/32 
o Format per elements cúbics d’iguals dimensions 
• En aquest cas no hi ha condicions de contorn (boundary conditinons) que ens 
restringeixin el moviment del volum representatiu. Està deixat lliure a l’espai  
• Restriccions de moviment : Nodes oposats de les cares laterals en la direcció que els 
uneix. Veure fig. 5.2 
o Desplaçament NSet1 = Desplaçament NSet2 en direcció 2 
o Desplaçament NSet3 = Desplaçament NSet4 en direcció 1 
 
Fig.  5.2. Descripció de les equacions de restricció de moviment 
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• Camps de contorn (Fields) 
o Aquí es defineix l’assaig propiament dit, el refredament. Les temperatures de 
partida (inici de la deposició a la temperatura de fusió del coure aprox. 1298K, 
step “initial”) i la temperatura ambient final 298K, step “cooling”. Veure fig. 5.3 
 
 
 
 
Fig.  5.3. Definició de les condicions de temperatura (en Kelvins) per a cada pas. 
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5.2.3. Model finit 
S’anomena d’aquesta manera perquè correspon a una model real com tal com si fos un 
component format pels 2 materials (recobriment i substrat). D’aquesta manera evitem posar 
moltes condicions de contorn per tal d’evitar comprovacions i que aquestes no afectin als 
resultats. No obstant aquesta premissa ens obliga a crear un model de dimensions grans 
(118.800 elements) ja que les tensions que es generin es veuran afectades per l’anomenat 
efecte de vora (efecto de borde). Per tant les tensions i corbatures que ens seran útils seran 
aquelles en que la vora del component no afecti a aquestes mesures. Així doncs s’haurà de 
negligir la major part del model i quedar-se només amb la part central. 
 
Per aquest motiu ara cal quantificar fins on podem considerar aquests valors fet que ens 
ajudarà el següent model de volum representatiu. 
A continuació es defineix el model pel que fa a característiques: 
• Dimensions: 60x60x33 unitats (direccions 1, 2, 3 respectivament) 
o De les 33 unitats de la direcció 3; corresponen 30 al substrat de Silici i 3 a la 
capa de Coure tal com es diferencia pel color en la fig. 5.4 
o Relació recobriment-substrat 1/10 
o Format per elements cúbics d’iguals dimensions 
• Condicions de contorn: 1 node encastat situat de central de la base de Silici. 
o U1=U2=U3=UR1=UR2=UR3=0, Veure fig. 5.5 
• Camps de contorn (Fields) 
o Igual que el model anterior, les temperatures de partida (inici de la deposició a 
la temperatura de fusió del coure aprox. 1298K, step “initial”) i la temperatura 
ambient final 298K, step “cooling”. Veure fig. 5.3 
 
Com es pot observar, el model finit no té la mateixa relació recobriment/substrat que el model 
d’element de volum representatiu ja que la mateixa relació (1/32) implicaria un increment molt 
elevat del temps de càlcul a causa del creixement exponencial del nombre d’elements que 
formaria el model. 
 
Per aquest motiu es fa un tercer model semblant al 1r però amb la mateixa relació de 1/10 
que ens permetrà comparar resultats amb el model finit tant de tensions com de corbatures. 
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Fig.  5.4. Forma i dimensions del model finit (60x60x33) 
Fig.  5.5. Posició i definició de l’encastament 
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5.2.4. Model de volum representatiu 1/10 
Equival a un model infinitament extens ja que representa qualsevol part 
central. Aquest diferencial també vol fer de pont per tal de comparar-se 
amb el model finit ja que tenen la mateixa relació recobriment/substrat. 
Caldrà, no obstant, comprovar si aquesta relació d’1 a 10 es pot seguir 
considerant com un recobriment prim. Amb la formula d’Stoney es 
podrà calcular una possible desviació. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
A continuació es defineix el model pel que fa a característiques: 
• Dimensions: 20x20x44 unitats (direccions 1, 2, 3 respectivament) 
o De les 44 unitats de la direcció 3; corresponen 40 al substrat de Silici i 4 a la 
capa de Coure tal com es diferencia pel color en la fig 5.4 
o Relació recobriment-substrat 1/10 
o Format per elements cúbics d’iguals dimensions 
• En aquest cas no hi ha condicions de contorn (boundary conditinons) que ens 
restringeixin el moviment del volum representatiu. Està deixat lliure a l’espai  
• Restriccions de moviment : Nodes oposats de les cares laterals en la direcció que els 
uneix igual que el model 1/32. Veure fig. 5.6 
Fig.  5.6. Diferència del model amb relació 1/32 - 1/10 i el model finit respectivament 
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5.2.5. Resum dels models 
 
 Model de volum representatiu Model finit 
Recobriment/substr 1/32 1/10 1/10 
Dimensions (elements) 20x20x132 20x20x44 60x60x33 
Elements totals 52800 17600 118000 
Condicions de contorn No, pot girar, rotar i desplaçar-se a 
l’espai 
Encastat al node central 
inferior del silici 
Restriccions  De moviment entre cares oposades en 
la direcció que els uneix 
No 
Resultats Tensions, densitat de dislocacions, etc. 
a un punt  central* 
Corbatures 
 
Influència en el 
canvi de relació 
recob/substr 
Comprovació dels 2 models entre ells per 
poder definir la zona no afectada per l’efecte 
d’aresta i poder calcular corbatures en el finit.  
Verificar si funcionen les restriccions 
Temps de càlcul (dies)** 2 5 20 
 
 
*No es poden calcular corbatures a causa de que no es pot encastar i el model es mou a 
l’espai sense poder agafar cap punt de referència. 
**Utilitzant model de plasticitat cristal·lina i utilitzant 2 processadors en paral·lel en el càlcul. 
Taula.  5.7. Taula resum dels models CAE 
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5.2.6. Consideracions generals dels models 
 
1. Es considera que el coure i el silici es troba a prop de la temperatura de fusió del 1r 
material (1298K) i que es refreda tot fins a temperatura ambient 298K (25ºC). 
(diferència tèrmica de 1000K) per tant estem suposant que la deformació es suma en 
els estats elàstic i plàstic per tal de simplificar els passos 
a. Realment aquest fet no és així ja que la deformació no és sumativa. A més a 
més, depenent del mètode de deposició (PVD, CVD, “Sputtering”, “Plasma 
Spray”, “Electron Beam Deposition”...) el substrat es troba a una temperatura 
certament molt inferior a la de fusió del coure (al voltant d’uns 700K) mentre 
que el coure es pot deposar a temperatures inferiors si varia la pressió. Així 
doncs en les simulacions estem trobant tensions majors a les reals per aquest 
cas. 
 
2. En els models es suposa que la capa de coure es diposita d’una sola vegada de tal 
manera que tota la capa es contrau a la vegada. 
a. A la realitat la capa de coure va creixent en forma de illes que es van 
refredant primerament sobre el silici i després sobre el coure mateix. Per tant 
les deformacions (i segurament les tensions també) del coure a la intercara 
seran més elevades ja que la capa dipositada es més plàstica per ser 
extremadament prima. Però a més a més en aquest cas on ja tenim 
dipositada una primera illes o (capa) que ja s’ha refredat, la illa que se li 
diposita a sobre deformarà més la inferior. Per tant les tensions que calculem, 
en aquest aspecte seran menors. 
 
3. Les propietats físiques del material (límit elàstic, mòdul elàstic, densitat, conductivitat, 
densitat...) estan agafades a temperatura ambient (298K). L’únic paràmetre que hem 
fet variable amb la temperatura ha estat el coeficient d’expansió tèrmica que a la 
vegada és diferent segons la orientació cristal·lina. 
a. En realitat les propietats físiques varien, majoritàriament el límit elàstic i el 
mòdul elàstic disminueixen, per tant en les simulacions tindrem tensions 
superiors a les reals en aquest cas. 
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4. Aquests models no tenen en compte l’efecte del temps, per tant la fluència en el 
temps “creep” (relaxació de tensions) no està contemplada. 
a. En realitat les tensions relaxarien a mesura que passa el temps i per tant en 
les simulacions estem sobreestimant els valors de tensió. 
 
5. Es suposa que el sistema capa fina – substrat no presenta tensions en el procés de 
deposició, és a dir, les tensions que apareixen són degudes al procés de 
refredament. 
a. Realment apareixen tensions associades al propi procés de deposició, tal i 
com s’ha explicat en el capítol 4. Aquestes venen donades tant pel desajust 
en la correlació de les xarxes cristal·lines, com per l’addició del propi material 
de la capa fina. 
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5.3. Descripció dels materials: recobriment i substrat 
 
En el projecte s’estudien només el cas dels recobriments de coure amb base silici en 
diferents suposicions de condicions de treball; El silici treballarà sempre en règim elàstic ja 
que té un límit elàstic molt superior al coure, mentre que aquest últim es fan les 3 
consideracions tal com es mostra en l’abast; cas elàstic, plàstic o considerant plasticitat 
cristal·lina. En la taula 5.8 es mostra una taula amb les propietats i consideracions dels 
materials segons el cas estudiat. 
 
 Cas elàstic total Plast J2 en Cu 
Elasticitat en Si 
Plast cristal·lina Cu 
Elasticitat en Si 
 
Silici Coure Silici Coure Silici Coure 
Elasticitat 
(Gpa) 
(1) Iso 123 
M.Poisson 0.34 
(1) - (1) (3) 
Plasticitat - - - (2) - (3) 
Conductivitat 
(W/(ºC · m^2) 
Isotropic 
149 
Isotropic 
400 
Iso 
149 
Iso 
400 
Iso 
149 
Iso 
400 
Densitat 
(Kg/m^3) 
 
2330 
 
8960 
 
2330 
 
8960 
 
2330 
 
8960 
Expansió 
tèrmica lineal 
(1/ºC) 
Ortotropic 
11) 1.888E-6 
22) 1.935E-9 
33) -4.5E-13 
Iso           Temp 
1.64E-5 @ 298 
1.85E-5 @ 523 
2.22E-5 @ 773 
2.48E-5 @1198 
    
Taula  5.8. Taula resum de les les propietats dels materials segons el cas estudiat 
Pàg. 82  Memòria 
 
(1) Matriu ortotròpica d’elasticitat del silici 
D1111 D1122 D2222 D1133 D2233 D3333 D1212 D1313 D2323 
1.662E11 6.44E1
0 
1.662E1
1 
6.44E1
0 
6.44E1
1 
1.662E1
1 
7.98E1
0 
7.98E1
0 
7.98E1
0 
 
(2) Corba de plasticitat del Coure en J2 (yield to flow theory) que descriu les següents 
relacions. 
eE εσ ·=    
nεσσ ·0=     ep εεε +=  
 
 
 
La Figura 5.11 és la que es defineix al programa ABAQUS CAE per tal de definir la 
deformació plàstica, així aconseguint la relació Eq 5.10 donant valors a la tensió superiors al 
del yσ  
 


−


=
E
n
p
σ
σ
σ
ε
1
0
 
 
 
On en el cas del coure que ens ocupa obtenim tensió i deformació a partir de:: 
σ : Tensió (MPa) 
0σ : Tensió @ deformació del 1% (MPa) = 4.38. 
yσ : Tensió de fluència (MPa) = 4.32 
E : Mòdul elàstic (MPa) = 123000 
ε : Deformació total (adim) 
eε : Deformació elàstica (adim) 
pε : Deformació plàstica (adim) 
n : Coeficient d’enduriment (adim) = 0.46  
 
Eq.  5.9. Equacions elàstica (Hook), d’enduriment (Hollomon) i de deformació total 
Eq.  5.10. Equació de la deformació plàstica 
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(3)”User Material” del coure on es té en compte la plasticitat cristal·lina, plans de lliscament 
preferents, tensions de cisalla crítiques, rotacions i activació de plans de lliscament 
secundaris que defineixen l’enduriment del material segons els models que descriu el capítol 
4 (marc teòric). 
 
5.4. Relació de dades calculades 
Per tots els casos abans mencionats (elàstic, plàstic i plasticitat cristal·lina) es calculen les 
següents variables: 
• Camps de tensió de Von Misses, tensions en direcció 11 i en direcció 22. 
• Desplaçament dels nodes 
 
Pel cas de plasticitat en concret, a més de les anteriors variables es calcula: 
• Densitat de dislocacions. 
 
Fig.  5.11. Corba tensió – deformació plàstica del coure en Yield To Flow Theory 
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6. Resultats 
 
Per fer un breu resum de la discussió es pot dir que es tractaran i relacionaran els aspectes 
de tensions i corbatures pels models de plasticitat cristal·lina, cedència plàstica (yield to flow 
J2) i el cas elàstic (Stoney). A més En el primer dels casos (CP) s’analitzaran les següents 
orientacions del coure i silici respectivament: a) 001,001 b) 110,001 c) 110,111 d)111,001 
e)111,111 
 
6.1. Definició d’orientacions 
Quan es defineixen orientacions en el present projecte es fa referència sempre a la direcció 
3 (o Z) que es la direcció de l’altura de la capa prima. Per tant cal notar que a partir d’ara 
quan es parli de eix X, Y, Z s’està parlant d’eixos de la xarxa cristal·lina, mentre que si es 
parla de eix 1, 2, 3 són aquells que estan definits en el programa com a principals: les 
direccions 1 i 2 estan formant el pla de la capa prima mentre que 3 és l’alçada. 
 
Per tant en la orientació 001 realment no hi ha canvi d’orientació del respecte els eixos 
principals ja que 001 correspon a l’eix 3. S’ha fet un esquema de les direccions per acabar 
d’aclarir com es defineixen, vegis figura 6.1 
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       Orientació 001 en direcció 3 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
       Orientació 110 en direcció 3 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
       Orientació 111 en direcció 3 
 
 
 
 
 
 
 
110 00-1 
111 10-1 
100 001 
001 100 
Fig.  6.1. Orientacions cristal·logràfiques en relació a la orientació dels eixos de 
coordenades emprats en els models. 
110 
1-21 
010 
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6.2. Consideracions i criteris pel tractament dels resultats 
Per poder calcular corbatures cal utilitzar un model finit tal com s’explica en l’apartat 5.3 del 
present projecte. Per poder definir la zona no afectada per la vora (zona de màximes 
tensions o de deformació plana) caldrà comparar-ho amb el model d’element de volum 
representatiu agafant les seves tensions mitjanes de Von Misses considerant un interval 
similar on la tensió no baixi un 3% com a criteri. Vegis fig. 6.2 i 6.3 
 
 
Fig.  6.2. Tensions mitjanes de Von Misses pel cas d’element de volum representatiu en 
plasticitat cristal·lina. Notis que la tensió màxima al recobriment és de 6.08E7 Pa 
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Fig.  6.3. Tensions mitjanes de Von Misses superposades als desplaçaments 
perpendiculars al pla de l’imatge (U3)pel cas d’element de volum representatiu en 
plasticitat cristal·lina. Notis que la tensió al recobriment varia de 5.9E7 a 5.95E7 Pa 
i que cada interval de U3 són 7.5E-2 µm 
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Les corbatures gràfiques es troben fent mostrar el desplaçament vertical de l’element i 
considerant que es tracta d’una esfera, es procedeix de la següent manera: 
• Mostrar en el programa de càlcul les deformacions perpendiculars al pla que forma la 
capa fina (U3) 
• Delimitar la zona on es definiran els 3 punts de l’arc d’on sortiran les seccions de la 
circumferència. Es delimita segons el criteri de la zona on no està afectada per la 
vora (on tenim màxima tensió). Com a criteri quantitatiu s’agafa que la variació de 
tensió del model finit al model de volum representatiu sigui menor al 3% 
• Marcar els 3 punts de l’arc. Fer varis sets de punts per tal d’obtenir varies 
circumferències i mesurar l’error. 
• A partir d’un centre escollit mitjà trobar les circumferències concèntriques que passin 
per la zona delimitada en el límit de cada color (interval) 
• Calcular el radi de corbatura a partir d’agafar 2 radis i la diferència d’U3 entre ells tal 
com mostra la figura 6.4 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig.  6.4. Esquema per calcular el radi de corbatura a partir de 2 seccions d’una esfera (en 
blau) a partir dels quals es troba el radi de l’esfera que els conté (cercle vermell). 
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6.2.1. Mètodes numèrics per a l’obtenció de la corbatura. 
 
L’avaluació de la corbatura ha estat duta a terme seguint la metodologia descrita en l’apartat 
4.7.1, és a dir, emulant un seguiment mecànic. Les variables que intervenen en aquest tipus 
de mesures són, la distància (alçada) respecte el pla inicial sense corbatura o valor de w(r), i 
la distància radial r. Aquestes a través de l’equació 4.42 permeten obtenir el radi de 
corbatura. Caldrà doncs identificar en el model aquestes variables.   
 
La distància r es prendrà a partir del centre de la base del substrat, punt on s’ha fixat un 
sistema de referència per prendre les mesures i alhora correspon al node encastat.  
Per tal de limitar la quantitat de dades obtingudes s’ha reduït a les direccions 1 i 2 del model 
les rectes d’escombrat. Així doncs es trindrà una mesura en creu, escollint els nodes en la 
malla, tal i com s’aprecia en la Figura 6.5. 
 
 
Fig.  6.5. Punts d’on s’han extret les dades i origen de coordenades del sistema radial. 
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A part de reduir el nombre de dades, també s’ha pensat en limitar a aquestes dues 
direccions per tal de fer correspondre les mesures obtingudes a un cercle inscrit en el 
quadrat que conformaria la base del conjunt capa fina – substrat. Això és degut a que s’ha 
treballat tenint en ment l’aplicació en wafers de silici.  
Un altre aspecte a tenir en compte és el fet que el propi moviment dels elements degut a 
l’acció tèrmica, i per tant del nodes sobre els que es mesura, farà que les mesures no es 
realitzin estrictament sobre els eixos 1 i 2 designats inicialment. Això no ha de comportar cap 
complicació, donat que els desplaçaments són molt petits. A més tenint en compte  
l’arbitrarietat en l’elecció de les direccions de mesura no suposa cap problema. L’únic requisit 
possible és que les direccions fossin perpendiculars a fi comparatiu.  
 
Per tal de poder aconseguir la funció w(r) s’ha hagut de recórrer a ajustos matemàtics a partir 
de la posició radial r i el l’alçada en el punt. Mitjançant el programa Origin s’ha aconseguit 
trobar una expressió analítica que relacioni ambdós paràmetres anteriors. L’ajust ha estat 
quadràtic degut a que per ordres superiors no s’ha trobat una milloria significativa, i per tant 
s’ha optat pel model  més simple.  
De forma general les expressions trobades són del tipus 221)( XBXBAXY ++= on es pot 
fer l’analogia entre Y(X) = w(r) i x = r, obtenint 221)( rBrBArw ++=  . Per tant i tenint en 
compte l’expressió (4.42) B2 correspon directament amb la corbatura. 
 
22
2 )(1 B
dr
rwdk ===
ρ
   Eq.(6.1) 
 
Així doncs s’obté de forma ràpida, un cop ajustada la funció als punts mesurats sobre els 
resultats, el valor de la corbatura i per tant del propi radi de corbatura.  
 
El criteri que s’ha seguit per escollir els punts que seran emprats per fer l’ajust és que la 
deformació en U3 no sigui superior a 0.003 unitats, d’aquesta manera es restringeix a una 
zona propera a l’origen de coordenades i per tant allunyada de les vores i els possibles 
efectes que aquestes generin. Aquest criteri és coherent amb el que s’ha aplicat pel cas de 
mesures gràfiques i d’aquesta manera és factible comparar ambdós mètodes. També s’han 
tingut en compte les condicions per a l’aplicació de la fórmula d’Stoney en quant a simetria i 
desplaçaments per a realitzar el càlcul de corbatura. 
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6.3. Resultats per la orientació Cu001 Si001 
6.3.1. Cas elàstic Cu001 Si001 
Fent memòria de la descripció dels models, en el cas elàstic els materials no presenten 
plasticitat i per tant ja s’esperen tensions elevades i radis de corbatura petits (arc molt 
pronunciat). En aquest apartat es farà una estimació matemàtica del model d’Stoney per 
saber corbatures a partir de les tensions resultat de la simulació, comparant-se amb la 
corbatura que ens dona el model. Així es podrà verificar la bona pràctica del mètode de 
càlcul de corbatures utilitzat. 
 
 
 
 
 
 
 
Fig.  6.6. Tensió mitjana de Von Misses pel model finit (1/10) elàstic Cu001 Si001 
Radi de corbatura gràfica = 1,4·10-3m 
Radi de corbatura numèrica = 2,245·10-3m 
Rec ≈ 3349·106  Pa 
Subs ≈ 106  Pa 
Pàg. 92  Memòria 
 
Per tal de verificar el model i mesura de la corbatura, a través de la fórmula d’Stoney, s’ha de 
conèixer la tensió mitjana en la capa fina. Aquesta vindrà donada per la deformació mitjana i 
el mòdul biaxial de la capa fina segons (6.2).  
 
fmm Mεσ =      Eq. (6.2) 
 
Alhora la deformació mitjana en la capa fina és conseqüència del desajust creat per la 
diferència en els coeficients d’expansió tèrmica dels materials de la capa fina i el substrat 
durant el refredament del sistema.  
 
Tfsm ∆−= )·( ααε    Eq.(6.3) 
 
Un cop conegudes ambdues variables caldrà introduir els valors en la equació  4.40 per tal 
de trobar la corbatura, i la seva inversa serà el radi de corbatura. El fet d’escollir la versió 
corregida de l’equació d’Stoney (4.40) és degut a que la relació entre l’alçada de la capa fina 
i el substrat s’allunya del model ideal on hf << hs.  
 
Conegudes les expressions necessàries es procedirà a assignar els valors numèrics a partir 
de les dades extretes de la taula 5.8 corresponent a l’apartat 5.3. 
 
S’ha de tenir en compte que els coeficients d’expansió tèrmica de la capa fina (coure) i el 
substrat (silici) s’han assignat amb relacions diferents respecte els orientacions i la 
temperatura. El primer és funció de la temperatura, mentre que el segon no ho és i per contra 
depèn de la orientació. Per tal d’unificar criteris, s’ha optat per realitzat els càlculs amb valors 
promitjos, tant en orientació com en temperatura. D’aquesta manera els valors dels 
coeficients d’expansió tèrmica seran αs = 6.29978·10-7 K-1 i αf = 2.0475·10-5 K-1, i per tant 
εm=0.019845. 
Així doncs simplement resta conèixer el mòdul biaxial per poder calcular la tensió mitjana en 
la capa fina. Aquest mòdul s’extreu a partir del coeficient de poisson i el mòdul de Young, 
sent )1/( fff EM υ−= , amb el que Mf =186.36 GPa. Per tant la tensió mitjana σm = 
3.698314 GPa. Aquest valor ha de ser comparat amb el que s’obté sobre el resultat del 
model d’Abaqus. En aquest s’ha mesurat la tensió de forma anàloga al cas de les 
deformacions, és a dir, seleccionant els nodes sobre els eixos 1 i 2, però restringint-se a 
Estudi micromecànic de recobriments metàl·lics prims sotmesos a variacions tèrmiques; simulacions per elements finits utilitzant un model de plasticitat cristal·lina Pàg. 93 
 
l’entorn de la zona central. Això és degut a que el càlcul de corbatures s’ha basat també en 
un entorn amb petites deformacions al voltant del zero del sistema de coordenades. En 
ambdós casos s’està restringint per tal de poder ajustar els resultats a un conjunt d’elements 
que es puguin assimilar al corresponent element de volum representatiu, que serà emprat en 
els models de plasticitat cristal·lina i cedència plàstica J2. D’aquesta manera serà possible 
comparar directament els resultats en els diferents models.  
 
Per tant  i seguint el que s’ha esmentat  es troba que mesurant sobre l’eix 1 σmabq1 = 
3.349812 GPa, i per l’eix 2 σmabq2 = 3.348565 GPa. La separació en dos eixos obeeix al fet 
d’haver mesurat la corbatura de la mateixa manera, tot i que al final s’usarà el promig. Aquest 
és σmabq = 3.349188 GPa. S’aprecia doncs una discrepància d’un 9,44% entre el valor de la 
tensió mesurada i la predita per efecte tèrmic. 
 
A fi de mostrar la necessitat d’emprar la fórmula corregida del model d’Stoney es donaran els 
valors de la corbatura usant (4.33) i (4.40). La corbatura segons (4.33) serà, amb la tensió 
mesurada en el model (σmabq),  k = 742,20 m-1 i per tant ρ = 1,3473·10-3 m.   On s’ha 
considerat que el mòdul biaxial pel silici (001) és de 180.5GPa, i l’alçada de la capa fina és hf 
=1.5 µm mentre que la del substrat és hs = 15 µm. La magnitud d’aquests gruixos no ha estat 
definida directament, ja que les unitats bàsiques del sistema internacional (m) són les que 
apliquen a Abaqus. Però a fi comparatiu amb les referències bibliogràfiques és útil considerar 
els gruixos en micròmetres.  
 
La corbatura tenint en compte la correcció per relació entre alçades de la capa fina i el 
substrat és k = 509,875 m-1 i per tant ρ = 1,9613·10-3 m. S’aprecia doncs una diferència 
significativa, concretament d’un 31,3%. 
 
A partir d’ara quan es faci referència a la fórmula d’Stoney o el model d’Stoney pel càlcul de 
corbatura s’ha de tenir en compte que s’ha emprat l’expressió (4.40). 
 
Havent trobat la corbatura segons el model d’Stoney, ara és necessari comparar aquest 
resultat amb les mesures realitzades sobre el model. En la Figura 6.6 es mostra la 
representació de l’alçada en funció de la distància radial, posteriorment emprada en l’ajust de 
la funció w(r).  
Pàg. 94  Memòria 
 
Corbatura pel cas elàstic 001001
-0.01
0.00
0.01
0.02
0.03
0.04
0.05
0.06
0.07
0.08
-20 -15 -10 -5 0 5 10 15 20
Distància radial, r(um)
U
3 
D
is
tà
n
ci
a 
re
sp
e
ct
e 
el
 
pl
a 
in
ic
ia
l (u
m
)
Eix 1
Eix 2
 
Figura 6.7. Corbatura mesurada en les direccions 1 i 2 sobre el model elàstic. Notis la 
tendència parabòlica de la zona central, i l’efecte de les vores en allunyar-se de l’origen. 
 
Les Figures 6.7 i 6.8 corresponen als ajustos de w(r) pels punt sobre l’eix 1 i l’eix 2 
respectivament. A partir de la forma analítica, tal i com s’ha esmentat anteriorment, i tenint en 
compte l’equació (6.1) es pot identificar la corbatura i el radi. En el resum de dades de l’ajust 
es pot veure que la correspondència entre la funció ajustada i els punts proposats és molt 
bona, i per tant innecessari progressar a funcions d’ordre superior. 
Estudi micromecànic de recobriments metàl·lics prims sotmesos a variacions tèrmiques; simulacions per elements finits utilitzant un model de plasticitat cristal·lina Pàg. 95 
 
-3 -2 -1 0 1 2
-0,0005
0,0000
0,0005
0,0010
0,0015
0,0020
0,0025
0,0030
U3
 
di
st
àn
ci
a
 
re
sp
e
ct
e
 
e
l p
la
 
in
ic
ia
l (µ
m
)
Distància radial r (µm)
 Eix 1
 Ajust per l'Eix 1
 
Figura 6.8. Punts de l’ajust per extreure la corbatura respecte l’eix 1.  
 
Y = A + B1*X + B2*X^2 
Parameter Value  Error 
------------------------------------------------------------------ 
A        5,14991E-6 2,62202E-6 
B1        4,10462E-4 1,39181E-6 
B2        4,32074E-4 8,08691E-7 
------------------------------------------------------------------ 
R-Square(COD)      SD N P 
------------------------------------------------------------------ 
0,99997 5,94663E-6 11 <0.0001 
 
A partir de (6.1) s’obté que la corbatura corresponent a la direcció sobre l’eix 1 és kEL-1 = 
4.32074·10-4 µm-1 i per tant ρEL-1 = 2.3144·10-3 m.  
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Figura 6.9.  Punts de l’ajust per extreure la corbatura respecte l’eix 2. 
 
Y = A + B1*X + B2*X^2 
Parameter Value  Error 
------------------------------------------------------------------ 
A        5,32956E-6 2,70944E-6 
B1       -4,49171E-4 1,43511E-6 
B2        4,5965E-4  8,32081E-7 
------------------------------------------------------------------ 
R-Square(COD)      SD N P 
------------------------------------------------------------------ 
0,99997 6,14483E-6 11 <0.0001 
 
Anàlogament al cas anterior s’obté kEL-2 = 4.5965·10-4 µm-1, i ρEL-2 = 2.1756·10-3 m-1. El valor 
final del radi de corbatura és la mitjana dels dos trobats, sent ρEL = 2.245·10-3 m.
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Fig.  6.9b. Tensió en direcció 11 i 22 respectivament pel model finit (1/10) elàstic Cu001 Si001 
Rec ≈ 3420·106  Pa 
Subs ≈ -100·106  Pa 
Rec ≈ 3545·106  Pa 
Subs ≈ -100·106  Pa 
Pàg. 98  Memòria 
 
6.3.2.  Resultats cedència plàstica (yield to flow J2) Cu001 Si001 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig.  6.10. Tensió mitjana de Von Misses per model finit (1/10) de cedència plàstica (J2) 
per la orientació Cu001 Si001 
Radi de corbatura gràfic = 0.239 m 
Radi de corbatura numèric = 0.622 m 
Rec ≈ 17·106  Pa 
Subs ≈ 1·106 Pa 
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Figura 6.11. Representació de la corbatura mesurada en les direccions 1 i 2 sobre el model 
de cedència plàstica J2. En aquest cas el sistema presenta un comportament pràcticament 
de variació lineal. 
 
Com en  el cas elàstic s’ha considerat la corbatura numèricament i s’ha ajustat per trobar 
l’expressió analítica. Aquesta és representada per les figures 6.12 i 6.13 amb els valors de 
l’ajust que són donats a continuació. El valor promig de la corbatura en les direccions segons 
els dos eixos, és el que s’emprarà per comparar amb les mesures gràfiques. 
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Figura 6.12. Punts de l’ajust per extreure la corbatura respecte l’eix 1 pel model de cedència 
plàstica J2. 
 
Y = A + B1*X + B2*X^2 
Parameter Value  Error 
------------------------------------------------------------------ 
A       7,52602E-7 1,99713E-7 
B1       4,10338E-4 3,10852E-8 
B2       1,5467E-6             7,99252E-9 
------------------------------------------------------------------ 
R-Square(COD)      SD N P 
------------------------------------------------------------------ 
1  7,29382E-7 30 <0.0001 
 
En aquest cas el radi de corbatura serà ρJ2-1 = 0.6465 m. 
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Figura 6.13.  Punts de l’ajust per extreure la corbatura respecte l’eix 2 pel model de cedència 
plàstica J2. 
. 
Y = A + B1*X + B2*X^2 
 
Parameter Value  Error 
------------------------------------------------------------------ 
A  4,27577E-7 1,23334E-7 
B1  -4,69177E-4 2,21746E-8 
B2  1,67267E-6 6,55312E-9 
------------------------------------------------------------------ 
R-Square(COD)      SD N      P 
------------------------------------------------------------------ 
1  4,1936E-7 26 <0.0001 
 
El radi de corbatura serà ρJ2-1 = 0.597846 m. 
El valor final del radi de corbatura és la mitjana dels dos trobats, sent ρJ2 = 0.622173 m.
Pàg. 102  Memòria 
 
 Fig.  6.14. Tensió en direcció 11 i 22 pel model finit (1/10) de cedència plàstica (J2) en Cu001 
Rec ≈ 13·106  Pa 
Subs ≈ -1.6·106 Pa 
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6.3.3. Resultats en plasticitat cristal·lina Cu001 Si001 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Fig.  6.15. Tensió mitjana de Misses pel model finit (1/10) de plasticitat cristal·lina en Cu001 Si001. 
Noteu el canvi d’escala dels valors de tensió en la figura detallada. 
Radi de corbatura gràfic = 0.061 m 
Radi de corbatura numèric = 0.136 m 
Pàg. 104  Memòria 
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Figura 6.16. Representació de la corbatura mesurada en les direccions 1 i 2 sobre el model 
de plasticitat cristal·lina. De forma semblant al cas anterior la variació radial de l’alçada 
respecte al pla inicial és gairebé lineal. 
 
El procés a seguir serà el mateix que en els altres dos casos. 
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Figura 6.17.  Punts de l’ajust per extreure la corbatura respecte l’eix 1 pel model de plasticitat 
cristal·lina. 
 
Y = A + B1*X + B2*X^2 
Parameter Value  Error 
------------------------------------------------------------------ 
A  3,04525E-7 1,0892E-7 
B1  -7,08674E-4 2,96117E-8 
B2  7,47426E-6 1,36118E-8 
------------------------------------------------------------------ 
R-Square(COD)      SD N P 
------------------------------------------------------------------ 
1  2,98519E-7 17 <0.0001 
 
El radi de corbatura serà ρCP-1 = 0.133794 m. 
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Figura 6.18.  Punts de l’ajust per extreure la corbatura respecte l’eix 2 pel model de plasticitat 
cristal·lina. 
 
Y = A + B1*X + B2*X^2 
Parameter Value  Error 
------------------------------------------------------------------ 
A  1,03946E-5 2,75845E-6 
B1  -3,62627E-4 4,49472E-7 
B2  7,20062E-6 8,29617E-8 
------------------------------------------------------------------ 
R-Square(COD)      SD N P 
------------------------------------------------------------------ 
0,99996 1,11819E-5 35 <0.0001 
 
El radi de corbatura serà ρCP-2 = 0.138877 m. 
 
El promig d’ambdues direccions dóna la corbatura per aquest model i és ρCP = 0.136336 m. 
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Fig. 6.19 Tensió en direcció 11 pel model finit (1/10) de plasticitat cristal·lina en Cu001 Si001. 
Noteu el canvi d’escala dels valors de tensió en la figura detallada. 
Rec ≈ 61·106  Pa 
Subs ≈ -22·106 Pa 
Pàg. 108  Memòria 
 
 
 
Fig.  6.20 Tensió en direcció 22 pel model finit (1/10) de plasticitat cristal·lina en Cu001 Si001. 
Noteu el canvi d’escala dels valors de tensió en la figura detallada. 
Rec ≈ 61·106  Pa 
Subs ≈ - 22·106  Pa 
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Fig. 6.21 Tensions de Misses, en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum representatiu 
(1/10) de plasticitat cristal·lina Cu001 Si001 
Rec ≈ 61·106  Pa 
Subs ≈ 267·106 Pa 
Rec ≈ 61·106 Pa 
Subs ≈ 75·106 Pa 
Pàg. 110  Memòria 
 
 
 
 
 
Fig.  6.22 Densitat de dislocacions final pel model finit (1/10) de CP Cu001 Si001 
Fig.  6.23 Densitat de dislocacions final pel model de volum representatiu (1/10) de 
plasticitat cristal·lina Cu001 Si001 
Rec ≈ 1.6·1013 m-2 
Rec ≈ 1.8·1013 m-2 
 
Estudi micromecànic de recobriments metàl·lics prims sotmesos a variacions tèrmiques; simulacions per elements finits utilitzant un model de plasticitat cristal·lina Pàg. 111 
 
 
 
 
 
 
 
Fig.  6.24 Tensions de Misses, en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum representatiu 
(1/32) de plasticitat cristal·lina Cu001 Si001 
Rec ≈ 61·106  Pa 
Subs ≈ 267·106 Pa 
Rec ≈ 61·106  Pa 
Subs ≈ 75·106 Pa 
Pàg. 112  Memòria 
 
 
 
 
 
 
 
Fig.  6.25 Densitat de dislocacions pel model de volum representatiu (1/32) de plasticitat 
cristal·lina Cu001 Si001 
Rec ≈ 1.8·1013 m-2 
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6.4. Resultats per la orientació Cu110 Si001 
6.4.1. Cas de plasticitat cristal·lina Cu110 Si001 
 
 
 
Fig.  6.26 Tensions en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum representatiu (1/10) de 
plasticitat cristal·lina Cu110 Si001 
Rec ≈ 106·106  Pa 
Subs ≈ 267·106 Pa 
Rec ≈ 163·106  Pa 
Subs ≈ 75·106 Pa 
Pàg. 114  Memòria 
 
 
 
 
 
 
Fig.  6.27 Tensions de Misses i densitat de dislocacions respectivament pel model de volum 
representatiu (1/10) de plasticitat cristal·lina Cu110 Si001 
Rec ≈ 3.9·1013 m-2 
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Fig.  6.28 Tensions de Misses en el 33.5% de l’assaig en direcció 11 i 22 respectivament pel 
model de volum representatiu (1/32) de plasticitat cristal·lina Cu110 Si001*** 
Rec ≈ 53·106  Pa 
Subs ≈ 89·106 Pa 
Rec ≈ 85·106  Pa 
Subs ≈ 25·106 Pa 
Pàg. 116  Memòria 
 
 
 
 
 
***Nota sobre les figures 6.28 i 6.29: A causa de problemes informàtics, el model de volum 
representatiu (1/32) amb plasticitat cristal·lina Cu110 Si001 no ha pogut acabar l’assaig per 
diferents errors en l’aplicació. No obstant els valors en el 33.5% de l’assaig 1/32 són idèntics 
al del cas 1/10 de les figures 6.26 i 6.27 pel mateix step time. Així doncs se s’extrapola que 
els valors finals al 100% de l’assaig 6.28 i 6.29 són idèntics als de les figures 6.26 i 6.27 
respectivament. 
 
Fig.  6.29 Densitat de dislocacions en el 33.5% de l’assaig pel model de volum representatiu 
(1/32) de plasticitat cristal·lina Cu110 Si001*** 
Rec ≈ 6.6·1013 m-2 
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6.5. Resultats per la orientació Cu110 Si111 
6.5.1. Cas de plasticitat cristal·lina Cu110 Si111 
 
 
 
 
 
Fig.  6.30 Tensions en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum representatiu (1/10) de 
plasticitat cristal·lina Cu110 Si111 
Rec ≈ 163·106  Pa 
Subs ≈ 57·106 Pa 
Rec ≈ 106·106  Pa 
Subs ≈ 90·106 Pa 
Pàg. 118  Memòria 
 
 
 
 
Fig.  6.31 Tensions de Misses i densitat de dislocacions respectivament pel model de volum 
representatiu (1/10) de plasticitat cristal·lina Cu110 Si111 
Rec ≈ 3.9·1013 m-2 
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Fig.  6.32 Tensions de Misses, en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum 
representatiu (1/32) de plasticitat cristal·lina Cu110 Si111 
Rec ≈ 106·106  Pa 
Subs ≈ 90·106 Pa 
Rec ≈ 163·106  Pa 
Subs ≈ 57·106 Pa 
Pàg. 120  Memòria 
 
 
 
Fig.  6.33 Densitat de dislocacions pel model de volum representatiu (1/32) de plasticitat 
cristal·lina Cu110 Si111 
Rec ≈ 3.9·1013 m-2 
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6.6. Resultats per la orientació Cu111 Si001 
6.6.1. Cas de plasticitat cristal·lina Cu111 Si001 
 
 
 
 
 
Fig.  6.5 Tensions en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum representatiu (1/10) de 
plasticitat cristal·lina Cu111 Si001 
Rec ≈ 143·106  Pa 
Subs ≈ 267·106 Pa 
Rec ≈ 143·106  Pa 
Subs ≈ 75·106 Pa 
Pàg. 122  Memòria 
 
 
 
 
 
 
Fig.  6.35 Tensions de Misses i densitat de dislocacions respectivament pel model de volum 
representatiu (1/10) de plasticitat cristal·lina Cu111 Si001 
Rec ≈ 4.1·1013 m-2 
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Fig.  6.36 Tensions en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum representatiu (1/32) de 
plasticitat cristal·lina Cu111 Si001 
Rec ≈ 143·106  Pa 
Subs ≈ 267·106 Pa 
Rec ≈ 143·106  Pa 
Subs ≈ 75·106 Pa 
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Fig.  6.37 Tensions en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum representatiu (1/32) de 
plasticitat cristal·lina Cu111 Si001 
Rec ≈ 4.1·1013 m-2 
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6.7. Resultats per la orientació Cu111 Si111 
6.7.1. Cas de plasticitat cristal·lina Cu111 Si111 
 
 
 
 
 Fig.  6.7.Tensions en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum representatiu (1/10) de 
plasticitat cristal·lina Cu111 Si111 
Rec ≈ 143·106  Pa 
Subs ≈ 90·106 Pa 
Rec ≈ 143·106  Pa 
Subs ≈ 57·106 Pa 
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Fig.  6.39 Tensions de Misses i densitat de dislocacions respectivament pel model de volum 
representatiu (1/10) de plasticitat cristal·lina Cu111 Si111 
Rec ≈ 4.1·1013 m-2 
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Fig.  6.40 Tensions en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum representatiu (1/32) de 
plasticitat cristal·lina Cu111 Si111 
Rec ≈ 143·106  Pa 
Subs ≈ 90·106 Pa 
Rec ≈ 143·106  Pa 
Subs ≈ 57·106 Pa 
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Fig.  6.41 Tensions en direcció 11 i 22 respectivament pel model de volum representatiu (1/32) de 
plasticitat cristal·lina Cu111 Si111 
Rec ≈ 4.1·1013 m-2 
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Fig.  6.42 Element i assaig de comprovació per saber tensions a partir d’un assaig biaxial 
amb una deformació imposada del 0.05 en les direccions marcades. 
 
6.7.2. Comprovació dels resultats 
Per tal d’assegurar que realment té tensions més elevades un model que l’altre s’ha realitzat 
un altre assaig on es fa un estirat biaxial (veure fig.6.42) en iguals condicions pel model de 
CP i el de J2 d’un element representant la capa prima. Es constreny el moviment oposat al 
de la deformació. Així podem veure que realment el cas de plasticitat cristal·lina obté més 
tensions que el criteri de cedència plàstica per una deformació del 10% (1unitat respecte 
10unitats que fa el costat del cub), provocant així un major arquejat (radi de corbatura petit), 
veure fig. 6.43 
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Fig.  6.43 Corba tensió 11 -  deformació logarítmica 11 pel model de prova amb estirat 
biaxial de la figura 6.42 en plasticitat cristal·lina (CP) i en yield to flow (J2). 
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7. Discussió 
 
Com ja s’ha comentat en l’apartat dels objectius, aquest treball pretén donar a conèixer les 
diferències entre els diferents consideracions de model mecànic fent èmfasi en denotar les 
diferències de tensions i corbatures que assoleix el model en l’assaig a causa del 
refredament produït en un interval de 1000ºC, fins a temperatura ambient.  
A fi de poder consultar els resultats més representatius s’adjunta seguidament una taula de 
referència. 
 
Model Material Orientació S Mises (Mpa) S 11 (Mpa) S 22 (Mpa) SDV (1/m^2) ρ. GRAF (m) ρ. NUM (m) ρ. STO (m) 
Cu 001 3349 3420 3545 Finit 
EL Si 001 1 -100 -100 
N/A 1.40E-03 2.25E-03 1.96E-03 
Cu 001 17 13 13 Finit J2 
Si 001 1 -1.6 -1.6 
N/A 2.39E-01 6.22E-01 0.52236 
Cu 001 61 61 61 1.60E+13 Finit 
CP Si 001 11 -22 -22 N/A 
6.10E-02 1.36E-01 0.73779 
Cu 001 5089 1/10 
EL Si 001 238 
N/A N/A N/A N/A N/A N/A 
Cu 001 61 61 61 1.80E+13 1/10 
CP Si 001 238 267 75 N/A 
N/A N/A N/A 
Cu 001 61 61 61 1.80E+13 1/32 
CP Si 001 238 267 75 N/A 
N/A N/A N/A 
Cu 110 143 106 163 3.90E+13 1/10 
CP Si 001 238 267 75 N/A 
N/A N/A N/A 
Cu 110 143 106 163 3.90E+13 1/32 
CP Si 001 238 267 75 N/A 
N/A N/A N/A 
Cu 110 143 106 163 3.90E+13 1/10 
CP Si 111 165 90 57 N/A 
N/A N/A N/A 
Cu 110 143 106 163 3.90E+13 1/32 
CP Si 111 165 90 57 N/A 
N/A N/A N/A 
Cu 111 143 143 143 4.10E+13 1/10 
CP Si 001 238 267 75 N/A 
N/A N/A N/A 
Cu 111 143 143 143 4.10E+13 1/32 
CP Si 001 238 267 75 N/A 
N/A N/A N/A 
Cu 111 143 143 143 4.10E+13 1/10 
CP Si 111 165 90 57 N/A 
N/A N/A N/A 
Cu 111 143 143 143 4.10E+13 1/32 
CP Si 111 165 90 57 N/A 
N/A N/A N/A 
 
Taula 7.1. Resultats per diferents models i orientacions en funció del material.  
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• Validació del model finit a partir del cas elàstic i Stoney (Cu001 Si 001). 
Tal i com s’ha presentat en l’apartat 4 i s’ha recordat en l’exposició de resultats de l’apartat 6, 
s’ha emprat la fórmula d’Stoney per calcular les corbatures a partir de la tensió mesurada en 
el model. Alhora s’ha comparat amb la tensió teòrica deguda a la diferència entre els 
coeficients d’expansió tèrmica de la capa fina i el substrat. El resultat és una diferència d’un 
9.44% que indica una concordància destacable entre el model i la previsió teòrica. Aquest fet 
indica que la definició de propietats, constitució i resolució del model són força acurades.  
D’altra banda la discrepància entre el valor mesurat de la corbatura i el calculat mitjançant la 
fórmula d’Stoney a partir de la tensió extreta del model, suggereixen que les premisses de 
validesa per aplicar 4.33 o la seva versió corregida 4.40 poden no complir-se totalment. 
Concretament el gruix del sistema capa fina – substrat és de l’ordre del “radi” del material, o 
la seva direcció planar. D’aquesta manera es magnifiquen els efectes de vora, que influeixen 
notablement en els resultats. Bona mostra d’aquest efecte és la discrepància esmentada 
entre tensions, així com la Figura 6.7 on s’aprecia la pèrdua del caràcter parabòlic en 
allunyar-se de la zona central. 
 
A fi de comprovar l’efecte de vora, s’ha realitzat una prova sobre un model de volum 
representatiu amb la configuració elàstica en Cu 001 Si 001. L’objectiu és donar constància 
de la magnitud de la tensió resultant en el model, i quantificar la tensió acumulada degut a 
les restriccions imposades.  
 
En la figura 7.1. Es pot observar la homogeneïtat de la tensió en el recobriment, aspecte 
fonamental en la validació del model de volum representatiu. També s’aprecia que el valor de 
la tensió és superior en el recobriment al trobat pel cas finit. Això és degut a l’efecte de la 
restricció imposada.  
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Figura 7.1. Element de volum representatiu pel cas elàstic Cu 001 Si 001.S’observa que la 
tensió en el recobriment és de 5.08579GPa, valor de l’ordre de magnitud del model finit però 
força superior ( un 65.85%). 
 
• Validació del model d’element de volum representatiu (1/10 i 1/32) 
Primerament es comprova que les tensions en el recobriment (tant S11 com S22) del model 
d’element de volum representatiu Cu001 Si001 amb les corresponents al model finit Cu001 
Si001 (part central) en el cas de les mateixes orientacions són pràcticament idèntiques. Vegis 
les figures 6.15 i 6.21 comparant-les amb les 6.24. Així doncs es pot validar la resta dels 
models d’element de volum representatiu com a bons per donar-nos les tensions (màximes) 
que corresponen al conjunt de recobriment - substrat i així utilitzar menys temps de càlcul per 
obtenir resultats. 
A més a més, el model de volum representatiu 1/32 també es pot validar pel que fa a 
tensions ja aquestes donen pràcticament igual al model de 1/10 corroborant doncs que els 
dos models estan fent treballar el coure com un element en capa prima. 
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• Punts de major tensió en els models finits 
Primerament i la observació més directa i independentment de les consideracions de models 
de model mecànic emprat són les zones de major i menors tensions relatives. Tal com es 
veu en el detall de la fig. 6.15 els punts on es concentra més tensió és la zona dels punt 
d’unió entre el coure i el silici, especialment al llarg de l’aresta i sobretot en el punt de la 
cantonada. Per altra banda també la zona central superior del model és la que 
superficialment té més tensions ja que està sotmesa a deformació plana. L’efecte del canvi 
de material és doble, primer comporta un desajust en les propietats que genera tensions 
sobre ambdós, d’altra banda el canvi de comportament mecànic associat dona lloc a una 
acumulació de dislocacions. El recobriment de coure està basat en un model de plasticitat 
cristal·lina, mentre que el substrat de silici és completament elàstic. Això facilita l’acumulació 
de dislocacions en la frontera dels materials amb el conseqüent increment en la tensió. 
 
• Tensions en el coure segons consideracions: elàstiques, J2 o CP 
Per poder comprar-los s’ha corregut 3 casos de model finit de Cu001 Si001 amb cada una 
de les consideracions anteriors i s’ha vist que les tensions en la consideració purament 
elàstica (veure eq 5.9) són de l’ordre dels 3500GPa, veure fig. 6.6. Per suposat són valors 
molt alts per considerar-los reals ja que segur que el coure flueix plàsticament abans, i més 
sent considerat monocristal·lí com es el nostre cas (capa prima). 
 
En el cas de criteri de cedència plàstica (J2, Yield to Flow) que correspon a l’equació 5.10 
s’observa una clara disminució de la tensió ja que la corba tensió – deformació tendeix a 
saturar-se (veure figura 6.43) quedant-se en el cas finit Cu001 Si001 en valors de només 
13MPa. 
 
La consideració del recobriment de coure com un material que es comporta segons plasticitat 
cristal·lina és perquè el gruix és de l’ordre de micres i en el moment de depositar-lo pot 
créixer fàcilment en forma de monocristall o sinó com a grans columnars normalment de 
certa àrea respecte la seva alçada, considerant així idealment un monocristall. Varis estudis 
han demostrat que el coure monocristal·lí es comporta de manera diferent a un coure 
policristal·lí i que a la vegada el monocristal·lí  també es comporta mecànicament diferent 
segons la direcció en que s’estira. En el mateix cas finit Cu001 Si001 s’obtenen tensions de 
61MPa tant per les direccions 001 com 010. Així doncs tenim majors tensions en CP que J2 i 
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menors que el cas totalment elàstic. Novament cal remetre’s a la fig. 6.43 per veure les 
diferències entre ells. 
 
• Tensions en direccions definides del recobriment de coure en diferents orientacions 
de recobriment pels models de plasticitat cristal·lina 
S’ha assajat un model de CP de prova amb un sol element estirant-lo biaxialment tal com 
descriu el capítol 6.7.2 
 
• Relació entre corbatura i tensió 
Els càlculs i mesures realitzats es redueixen al cas d’orientació Cu 001 Si 001. Això és degut 
a que en aquest model es pot aplicar, a priori, el mètode d’Stoney amb condicions 
favorables. D’aquesta manera s’usen els valors obtinguts per aquesta metodologia com a 
referència. Val a dir també que experimentalment els càlculs de tensió es realitzen emprant 
la fórmula d’Stoney. Amb el que, si se suposa que el sistema capa fina – substrat té un 
comportament segons les teories de cedència plàstica o plasticitat cristal·lina, hauria de servir 
com indicació dels valors de tensió.  
Els radis de corbatura es calculen amb el model finit a paritr de 2 mètodes: un de gràfic i un 
de numèric a partir de desplaçaments. Efectivament, els criteris elàstics (de major tensió) 
donen uns radis de corbatura més petits ja que el model finit es corba molt més, Per altra 
banda el model J2 és el que es corba menys, donant un radi de corbatura més gran, mentre 
que finalment el model de CP és el que queda a mig camí entre l’elàstic i el J2. Els valors 
obtinguts pels diferents mètodes són representats en la taula 7.2. 
 
 
 
Radi de corbatura per l'orientació Cu001Si001(m) 
mètode Model Elàstic Model J2  Model CP 
Càlcul gràfic 0.001400 0.239000 0.061000 
Càlcul numèric 0.002245 0.622173 0.136336 
Càlcul Stoney 0.001961 0.522360 0.073779 
    
  
Diferències percentuals (%) 
mètode Model Elàstic Model J2  Model CP 
Càlcul gràfic -28.61 -54.25 -17.32 
Càlcul numèric 14.48 19.11 84.79 
Càlcul Stoney 0.001961 0.522360 0.073779 
 
Taula 7.2. Comparativa pel radi de corbatura segons els diferents mètodes emprats. 
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Els resultats posen de manifest les diferències constitutives de cada model, sent l’enduriment 
de la plasticitat cristal·lina superior al del model basat en cedència plàstica J2. Aquest 
comportaments són perfectament coherents amb les tendències predites en la figura 6.42 
que exposaven la resposta del  model de prova sotmès a tensions biaxials. La magnitud de 
la resposta és l’aspecte que reflexa la taula 7.2.  En aquest cas les discrepàncies són 
importants, tal i com s’ha esmentat anteriorment i provenen tant de la diferència entre el 
model i el cas ideal on les condicions de l’equació d’Stoney es compleixen totalment, com de 
la indefinició associada a l’apreciació visual en el cas del mètode gràfic de mesura. També  el 
mètode numèric presenta errors intrínsecs degut a la manca d’una quantitat important de 
punts on realitzar mesures. Aquest fet s’ha dut a terme deliberadament per evitar efectes de 
vora i fer comparables els models.   
 
• Comparació de tensions entre models plàstics J2 i CP 
Els dos models finits de plasticitat, en la direcció 001 pel coure i 001 pel silici, donen valors 
del mateix ordre, però seguint la tendència de la figura 6.43. Els resultats mostren un valor de 
les tensions de Misses, superior pel cas del model de plasticitat cristal·lina respecte als de J2. 
És patent que el resultat concorda amb les proves realitzades per corroborar els fonaments 
teòrics, i per tant el model és un bon exponent de les teories que sosté.  
En quant a les tensions S11 i S22 també s’aprecia una tendència a l’alça en concordança 
amb el que s’ha exposat anteriorment.  
 
• Influència del substrat 
Tal com es veu en totes les figures dels resultats de plasticitat cristal·lina la influència del 
canvi d’orientació cristal·logràfica del silici sobre el coure del canvi d’orientació en el substrat 
és mínima ja que les tensions en les direccions S11 o S22 del coure no es veuen alterades 
en canviar el substrat en les direccions assajades. Aquest fet és causat per la diferència de 
magnitud dels coeficients d’expansió tèrmica: tot i tenir un coeficient anisotropic en el substrat 
de silici és molt més petit pel que fa a ordre de magnitud respecte al coure. A més a més si 
considerem que el silici s’orienta per una banda en l’eix X la direcció Z i en l’altre cas el pla 
111 en direcció Z trobem diferències de 10-3 o de 10-8 respecte al coure. Per tant realment si 
que hi ha un efecte per part del silici en la corbatura però és negligible a causa de la gran 
contracció del coure. 
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• Relació densitat de dislocacions i tensions en CP 
El primer pas en l’avaluació dels resultats consisteix en la comparació dels valors de la 
densitat de dislocacions entre el model finit i els models d’element de volum representatiu.  
Per tal de donar compte entre els models constrenyits i el model lliure es valoren els resultats 
pels casos d’element de volum representatiu 1/10 i 1/32. D’aquesta manera s’espera poder 
emprar aquests models com a referència.  
Es pot apreciar com els valors de les densitats de dislocacions són equivalents en el model 
1/10 i el model 1/32. Aquest resultat és perfectament coherent amb els valors idèntics de 
tensió en ambdós casos, tot i que la tensió representada no es tracti  de tensió de cisalla. Cal 
recordar que l’arrel quadrada de la  densitat de dislocacions és proporcional a la tensió de 
cisalla del material. Per tant s’espera que el comportament sigui també proporcional.  
 
Per les orientacions Cu 001 Si 001, la diferència entre el model finit i els models de volum 
representatiu és d’un 11% amb el que es  pot considerar que el comportament és semblant.  
D’altra banda les tensions en el recobriment són gairebé iguals, de manera que es pot 
considerar que la proporcionalitat entre tensions i densitat de dislocacions es compleix pels 
diferents models. 
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8. Cost del projecte 
 
Cal remarcar que el caràcter científic del present projecte i la utilització d’ordinadors per 
realitzar la simulació dels assaigs fa difícil estimar una quantitat econòmica. 
 
L’inici del projecte va ser durant els mes de desembre del 2006 utilitzant el calendari lectiu de 
l’ETSEIB, finalitzant al desembre del 2007. El temps de dedicació ha estat molt desigual 
durant el període aproximat 1 any que ha durat el projecte. A l’inici no es superaven les 2 
hores diàries per cada un dels integrants del grup, mentre que a partir del juny del 2007 la 
dedicació diària ha augmentat el doble a causa d’haver finalitzat les assignatures de la 
carrera. Es considera doncs una dedicació mitjana ha estat de 3 hores diàries. 
 
S’ha de recordar que realment el temps dedicat al projecte en sí ha estat menor ja que 
durant els inicis vam haver-nos d’habituar al software ABAQUS realitzant els tutorials i casos 
d’exemple per entendre com treballava el programa. A partir d’aquí es van crear els diferents 
models tal com marca el capítol 5. Aquest va ser el període de més dedicació juntament amb 
el de documentar el procés, realització dels assaigs i de discussió de resultats. 
Així doncs per la realització d’aquest pressupost s’ha tingut en compte 3 grans aspectes: 
• Equip informàtic 
• Material utilitzat 
• Recursos humans 
 
Pel que fa a l’equip informàtic s’ha tingut en compte el preu inicial del programa i llicència així 
com el de les estacions de treball utilitzades. S’ha tingut en compte el període d’amortització 
plana per tal d’estimar un preu/hora que correspon a l’ús del maquinari i programari. 
En l’apartat de material utilitzat té en compte material d’oficina en general, bolígrafs, paper, 
impressió i enquadernació de la memòria... 
En el cas de recursos humans s’ha tingut en compte el període de realització de 12 mesos, 
considerant que cada setmana té 4.22 setmanes i que s’ha treballat 5 dels 7 dies, el projecte 
ha estat realitzat en 253 dies. El preu/hora d’un enginyer superior s’estima 20€/lhora, En el 
nostre cas que treballem 3 hores al dia son 60€/dia. 
A continuació es mostren les taules que resumeixen aquestes aspectes. 
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Cal recordar que en l’elaboració del pressupost només s’ha repercutit el temps d’utilització ja 
que se suposa que els recursos són comuns i s’utilitzen per altres investigacions. S’ha 
considerat que el treball dura 253 dies reals treballant 3 hores cada dia. També destacar que 
el cost s’ha calculat com a diari per simplificació de càlculs. El cost dia dels recursos 
informàtics està calculat amb la part proporcional que representen les 3 hores en una jornada 
de 8. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Cost(€) Temps d'amort. (a) Cost Any (€/a) Cost Dia (€/d)
Workstation DELL Dimension 1500 4 375 0,56
Workstation DELL PowerEdge 5000 6 833 1,24
2 Llicències ABAQUS 12000 1 12000 17,79
Concepte
Avaluació del cost horari dels recursos informàtics
Cost associat a l'ús de l'equip informàtic
Cost Dia(€/d) Dies d'ús Cost (€)
Workstation DELL Dimension 0,56 200 112,0
Workstation DELL PowerEdge 1,24 60 74,4
2 Llicències ABAQUS 17,79 260 4625,4
4811,8
Concepte
Subtotal
Dies (d) Hores/ing (h) Cost (€)
Anàlisi preliminar 40 120 2400
Estudi bibliogràfic 40 120 2400
Creació de models 108 324 6480
Ajust del programari 20 60 1200
Anàlisi de resultats 15 45 900
Elaboració de l'informe 30 90 1800
Subotal 1 enginyer 253 759 15180
30360
Fase del projecte
Cost associat al personal
Subtotal (2 ingenyers)
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Resum del pressupost 
 
 
 
 
 
Cost unitat (€/u) Unitats Cost (€)
Bolígrafos 1 3 3
Blocs de notes 3 2 6
Paper d'impressora 0,02 200 4
Telefonia - - 150
Carpetes 2,5 2 5
CD's 0,7 5 4
Impressions 30 3 90
Enquadernació 3 3 9
Bibliografia 60 1 60
331
Material
Cost associat al personal
Cost de material
Concepte Cost associat (€)
Equip informàtic 4812
Recursos humans 30360
Material 331
Cost total del projecte 35503
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9. Impacte ambiental 
 
Ja que el projecte es fonamenta amb l’anàlisi de simulacions per elements finits cal destacar 
que no s’han utilitzat provetes ni s’ha dut a terme cap mena d’assaig real. Per tant no ha 
estat necessari mecanitzar peces, polir-les, atacar-les amb productes químics ni tampoc 
màquines d’assaig, metrologia ni forns. Totes aquestes característiques, a priori fan que 
aquest projecte sigui respectuós pel medi ambient ja que no es desenvolupa cap activitat 
susceptible a causar un perjudici a l’entorn. 
 
Per altra banda, indirectament sí que té una vessant contaminant. L’ús sistemàtic d’un equip 
informàtic potent fa necessari un major consum d’energia, que a la vegada es veu 
incrementat per la utilització de refrigeració pel calor produït per les computadores. Per tant 
l’impacte ambiental depèn de la font que s’utilitza per generar energia elèctrica. 
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10. Conclusions 
 
• Les simulacions dels models elàstics confeccionats concorden genèricament amb les 
previsions teòriques d’Stoney pel que fa a corbatures i les previsions teòriques de 
tensions, fet que valida el càlcul elàstic i la zona de tensions del model finit en que 
podem calcular les corbatures. La diferència trobada en tensions és d’un 9,44%, 
mentre que per la corbatura és d’un 28,61% respecte el mètode gràfic i de 14,48% 
respecte numèric. Les discrepàncies posen de manifest la necessitat d’emprar un 
model més extens per millorar l’ajust a les condicions d’aplicació de la fórmula 
d’Stoney. 
 
• La realització de 2 models (un de finit i un d’element de volum representatiu) ens 
permet estalviar temps de càlcul ja que hem comprovat que a efectes de tensions 
són equivalents però el element de volum representatiu demana menys recursos. 
 
• La realització de 2 tipus de models d’element de volum representatiu amb dues 
relacions de recobriment-substrat (1/10 i 1/32) ens permet confirmar que estem 
tractant una capa fina ja que en ambdós casos la capa fina està sotmesa a les 
mateixes tensions. Així mateix el temps de càlcul pel model (1/10) és lleugerament 
inferior amb el que és favorable emprar-lo. 
 
• En el model finit vegem l’efecte de vora i es denota els punts on la tensió tangencial i 
el perill de desenganxat és màxim; els punts de les cantonades. 
 
• Pel que a la simulació Cu001 Si001 les tensions en el cas elàstic com ja es preveia 
són majors que les de CP a la vegada aquestes últimes majors que J2. Igualment 
ocorre amb les corbatures. L’elàstic és el que té un radi més petit (més corbatura) 
mentre que J2 és el model que en té menys). Segons es demostra en la bibliografia 
els thin films són monocristal·lins i per tant es regeixen per fenòmens de plasticitat 
cristal·lina tal com s’explica a la teoria. No obstant el model més utilitzat pel càlcul de 
tensions en el recobriment a partir de les corbatures experimentals (mesurades amb 
làser) és precisament l’elàstic (Stoney) per la seva simplicitat. Per tant en aquest 
projecte s’ha demostrat que si es mesuren corbatures d’un waffer i s’analitzen per 
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Stoney, es podria assegurar que les tensions “reals” (amb comportament de 
plasticitat cristal·lina) serien menors que les obtingudes per mesura indirecta 
(seguretat). Es podria buscar una relació entre els models elàstics i de CP, camp que 
no és objecte d’aquest treball. 
 
• Els mètodes de mesura de corbatura donen resultats dispars però a l’entorn del valor 
calculat emprant la fórmula d’Stoney. En aquest cas s’ha actuat a la inversa, 
calculant la corbatura a partir de la tensió coneguda mitjançant la simulació. Això 
permet donar com a referència un valor extret a partir d’unes premisses duna certa 
validesa del model.  Els mètodes gràfic i numèric per tant, tot i ser necessària una 
acotació i associar-hi un càlcul d’incerteses, permeten emular els procediments de 
mesura reals. 
 
• La realització d’abstraccions dels assaigs originals “reals” (estirats biaxials d’un cub) 
ens ha permès confirmar que els recobriments treballen a tensió plana a més de 
corroborar els resultats qualitativament. 
 
• Pel que fa a les diferents orientacions cal fer èmfasi que les direccions calculades 
que més endureixen en el cas del coure són per ordre 
<110>,<1-21>,<10-1>,<00-1>,<100>,<010> 
 
• La influència del silici com a substrat és negligible pel que fa a efectes de la tensió en 
el recobriment ja que el seu coeficient d’expansió tèrmica és ordres de magnitud 
inferior. No obstant sí que afecta a la pròpia tensió del silici ja que és elàstic. Per 
seguir aquesta afirmació s’ha de tenir en compte la orientació relativa del coure i el 
silici, així com els valors dels coeficients d’expansió tèrmica en cada una de les 
direccions.  
 
• És important reconèixer que aquest estudi s’ha realitzat bàsicament per la incapacitat 
de conèixer les tensions S11 i S22 (dins el pla del thin film) d’una manera 
experimental i la capacitat de simular comportaments i calcular corbatures sense la 
utilització de cars equips de mesura làser de corbatures. 
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